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Kurzfassung
Die vorliegende Arbeit ist ein Beitrag zur Theorie des spinabhängigen Transports in ma-
gnetischen Vielfachschichten. Es wird erstmalig eine parameterfreie Beschreibung des Giant
Magnetoresistance (GMR) vorgelegt, welche detaillierte Einsichten in die mikroskopischen
Vorgänge gestattet. Die ab-initio Berechnung der Elektronenstruktur der magnetischen Viel-
fachschichten basiert auf der Spindichtefunktionaltheorie unter Verwendung eines Scree-
ned KORRINGA-KOHN-ROSTOKER-Verfahrens. Die Streueigenschaften von Punktdefekten
werden über die GREENsche Funktion des gestörten Systems selbstkonsistent bestimmt. Die
Transporteigenschaften werden durch Lösung der quasiklassischen BOLTZMANN-Gleichung
unter Berücksichtigung der Elektronenstruktur der Vielfachschicht und der Anisotropie der
Streuung an Fremdatomen berechnet. Die BOLTZMANN-Gleichung wird iterativ unter Ein-
beziehung der Vertex-Korrekturen gelöst.
Der Formalismus wird auf Co/Cu- und Fe/Cr-Vielfachschichten, die Standardsysteme
der Magnetoelektronik, angewandt. Es werden die Abhängigkeit der Streuquerschnitte, der
spezifischen Restwiderstände und des GMR von der Art und der Lage der Übergangsmetall-
defekte in Co/Cu- und Fe/Cr-Vielfachschichten diskutiert. Darüberhinaus wird der Einfluß
des Quantum Confinements auf den GMR eingehend untersucht. Vorteile und Grenzen der
vorliegenden theoretischen Beschreibung werden aufgezeigt.
Abstract
A new theoretical concept to study the microscopic origin of Giant Magnetoresistance (GMR)
from first principles is presented. The method is based on ab-initio electronic structure cal-
culations within the spin density functional theory using a Screened KORRINGA-KOHN-
ROSTOKER method. Scattering at impurity atoms in the multilayers is described by means
of a GREEN’s-function method. The scattering potentials are calculated self-consistently. The
transport properties are treated quasi-classically solving the BOLTZMANN equation including
the electronic structure of the layered system and the anisotropic scattering. The solution of
the BOLTZMANN equation is performed iteratively taking into account both scattering out
and scattering in terms (vertex corrections).
The method is applied to Co/Cu and Fe/Cr multilayers. Trends of scattering cross sec-
tions, residual resistivities and GMR ratios are discussed for various transition metal im-
purities at different positions in the Co/Cu or Fe/Cr multilayers. Furthermore the relation
between spin dependence of the electronic structure and GMR as well as the role of quantum
confinement effects for GMR are investigated. Advantages and limits of the approach are
discussed in detail.
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1. Einleitung
Die Entdeckung der Zwischenlagenaustauschkopplung (GRÜNBERG, SCHREIBER, PANG,
BRODSKY und SOWERS 1986) und des Giant Magnetoresistance (GMR) (BAIBICH et al.
1988, BINASCH, GRÜNBERG, SAURENBACH und ZINN 1989) leiteten eine neue Ära der Un-
tersuchung magnetischer Materialien ein. Dabei stehen magnetische Systeme mit charakte-
ristischen Ausdehnungen im Nanometerbereich im Mittelpunkt des Interesses. Neue experi-
mentelle Technologien, wie die Molekularstrahlenepitaxie, das Sputtern, die spin-aufgelöste
Spektroskopie und Rastersondenmethoden gestatten die gezielte Herstellung und Charakte-
risierung der künstlichen Festkörper, zu denen Heterostrukturen, ultradünne Filme und Na-
nodrähte zählen (für einen Überblick siehe SCHULLER, KIM und LEIGHTON 1999, BAR-
THÉLÉMY und FERT 1999).
Die Erhöhung des elektrischen Widerstandes von Metallen in einem magnetischen Feld
ist ein seit langem bekanntes Phänomen und wird als normaler Magnetwiderstand (magne-
toresistance – MR) bezeichnet. Die Besonderheit von Transportphänomenen in magneti-
schen Materialien besteht darin, daß neben der Ladung auch der Spin der Elektronen als
zusätzlicher Freiheitsgrad zur Verfügung steht. In Wechselwirkung mit einem Magnetfeld
ergeben sich dadurch vielfältige neue magnetoresistive Effekte, für die sich die summari-
sche Bezeichnung XMR eingebürgert hat. Ferromagnetische Metalle weisen als Folge der
Spin-Bahn-Kopplung eine Abhängigkeit des Widerstandes vom Winkel zwischen der Ma-
gnetisierung und dem elektrischen Stromfluß auf. Legt man ein äußeres Magnetfeld an, so
ändert sich dieser Winkel und damit auch der Widerstand der Probe. Dieser Beitrag wird als
anisotroper Magnetwiderstand (anisotropic magnetoresistance – AMR) bezeichnet. Obwohl
er bei Zimmertemperatur typischerweise nur wenige Prozent beträgt, wird er in einer Viel-
zahl von technologischen Anwendungen ausgenutzt, da sich die Magnetisierungsrichtung
von Weichmagneten bereits bei kleinen Magnetfeldstärken einfach orientieren läßt.
Der GMR ist dagegen eine andere Art von Magnetwiderstand, der sich dadurch aus-
zeichnet, daß eine Änderung der magnetischen Ordnung zu einer großen Widerstandsände-
rung führt. Man findet ihn in einer Vielzahl von inhomogenen magnetischen Nanostrukturen.
Diese bestehen aus magnetischen Bereichen, zum Beispiel dünnen Schichten oder Cluster
von Atomen, die durch nichtferromagnetische metallische Lagen voneinander getrennt sind.
Der GMR wurde unabhängig voneinander an einkristallinen Fe/Cr (100) Dreifachschichten
(BINASCH et al. 1989) und Vielfachschichten (BAIBICH et al. 1988) entdeckt (siehe Abbil-
dung 1.1), deren ferromagnetische Fe-Schichten sich infolge der Zwischenlagenaustausch-
kopplung im Grundzustand antiparallel zueinander ausrichten. Ein in Schichtrichtung ange-
legtes äußeres Magnetfeld richtet die magnetischen Schichtmomente parallel zueinander aus,
wobei experimentell eine starke Verringerung des elektrischen Widerstandes zu beobachten
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Abbildung 1.1: Magnetwiderstandskurven von drei Fe/Cr (001) Vielfachschichten
bei T = 4,2 K (aus BAIBICH et al. 1988).
ist. Dieses Phänomen wird als Giant Magnetoresistance bezeichnet und als das Verhältnis
der Widerstandsänderung zum elektrischen Widerstand in paralleler Konfiguration definiert
GMR = %AP − %P
%P
= σP − σAP
σAP
(1.1)
Intensive experimentelle Untersuchungen haben mittlerweile gezeigt, daß das Phänomen des
GMR nicht nur in austauschgekoppelten Vielfachschichten und viellagigen Nanodrähten auf-
tritt, sondern auch in nicht gekoppelten Schichtsystemen, sogenannter Spin-Valve-Systeme,
und in granularen Systemen zu finden ist. Darüberhinaus kann der GMR in magnetischen
Vielfachschichten in zwei verschiedenen geometrischen Anordnungen studiert werden, für
einen Stromfluß in Schichtrichtung (current in plane – CIP) und senkrecht dazu (current
perpendicular to the plane – CPP).
Der Übergang von metallischen zu isolierenden Zwischenschichten führt zum sogenann-
ten Tunnelmagnetwiderstand (tunneling magnetoresistance – TMR) (MESERVEY und TE-
DROW 1994, MOODERA, KINDER, WONG und MESERVEY 1995), welcher nur senkrecht
zu den Schichten gemessen wird. Damit die Elektronen diese Barriere dennoch überwinden
können, darf sie nur wenige Monolagen dick sein. TMR-Elemente zeichnen sich gegenüber
GMR-Elementen durch eine höhere Empfindlichkeit aus, was sie insbesondere für technolo-
gische Anwendungen attraktiv erscheinen läßt (PARKIN n.d.).
Die spinabhängigen Transportphänomene sind die Basis einer Vielzahl bereits existie-
render oder potentieller Anwendungen der sogenannten Magnetoelektronik. Hohe Sensitivi-
tät bei geringen Schaltfeldern führt zu erfolgreichen Anwendungen in der Sensorik, in der
Speichertechnologie und für Logik-Bausteine. Bereits gegenwärtig, nur 10 Jahre nach der
Entdeckung des GMR, basieren die Leseköpfe handelsüblicher Festplatten auf dem GMR-
Effekt (PARKIN n.d.). Große Erwartungen werden in die Entwicklung des Magnetic Random
Access Memory (MRAM), einem nichtflüchtigen Speicher, gesetzt. In den bisherigen Kon-
zepten verwendet man sowohl GMR- als auch TMR-Elemente, wobei letztere aber aufgrund
ihrer höheren Sensistivität bevorzugt werden.
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Die rasante Entwicklung der Magnetoelektronik ist mit einem hohen Bedarf an grund-
legenden theoretischen und experimentellen Untersuchungen verbunden, die die mikrosko-
pischen Prozesse der Phänomene aufklären. Die ersten theoretischen Arbeiten basierten auf
dem Modell freier Elektronen und betrachteten vor allem den Einfluß der spinabhängigen
Streuung der Elektronen auf den GMR (für einen ausführlichen Überblick siehe LEVY 1994).
Generell ist jedoch eine Interpretation des GMR-Effektes auf Grundlage von ab-initio Un-
tersuchungen vorzuziehen, da nur diese Konzeptee in der Lage sind, durch die Berücksich-
tigung der materialspezifischen Eigenschaften eine realistische Beschreibung der Transport-
phänomene in Schichtsystemen auf Nanometerskala zu geben. So wurde in einer Reihe von
Arbeiten (OGUCHI 1993, SCHEP, KELLY und BAUER 1995, SCHEP, KELLY und BAU-
ER 1998, ZAHN, MERTIG, RICHTER und ESCHRIG 1995, ZAHN, BINDER, MERTIG, ZEL-
LER und DEDERICHS 1998, STILES 1996, BUTLER, ZHANG, NICHOLSON und MACLA-
REN 1995, BUTLER, ZHANG, NICHOLSON, SCHULTHESS und MACLAREN 1996, TSYM-
BAL und PETTIFOR 1996, TSYMBAL 2000) auf die Bedeutung der spinabhängigen Elektro-
nenstruktur der Schichtsysteme für den GMR hingewiesen. Der Einfluß der spinabhängigen
Streuung auf den GMR wird dagegen meist in parametrisierter Form behandelt. Somit wird
ein Zugang benötigt, welcher sowohl den Einfluß der Elektronenstruktur als auch den der
spinabhängigen Defektstreuung auf den GMR in magnetischen Vielfachschichten von er-
sten Prinzipien her behandelt. Eine solche Beschreibung wird in der vorliegenden Arbeit für
den verdünnten Grenzfall vorgestellt. Ergebnisse zum GMR für höhere Konzentrationen von
Defekten, insbesondere an den Grenzflächen der Vielfachschichten, finden sich bei BLAAS,
WEINBERGER, SZUNYOGH, LEVY, SOMMERS und MERTIG (1998) und BLAAS, WEIN-
BERGER, SZUNYOGH, LEVY und SOMMERS (1999).
Grundlage jeder ab-initio Berechnung der elektronischen Struktur metallischer Systeme
ist die Dichtefunktionaltheorie in lokaler Spindichtenäherung. Diese gestattet die Abbildung
des komplizierten Vielelektronenproblems auf ein effektives Einelektronenproblem, welches
selbstkonsistent gelöst werden kann. Auf der Grundlage der Dichtefunktionaltheorie wurden
eine Vielzahl von Bandstrukturmethoden entwickelt, darunter das von KORRINGA (1947),
KOHN und ROSTOKER (1954) vorgeschlagene KKR-Verfahren. Es beruht auf der Vielfach-
streutheorie und zeichnet sich durch eine hohe Genauigkeit und vielseitige Anwendbar-
keit aus. Davon ausgehend entwickelten DUPREE (1961), BEEBY (1967) und HOLZWARTH
(1975) eine GREENsche Funktionsmethode zur Behandlung von Systemen mit lokalisierten
Störungen. Erste selbstkonsistente Rechnungen im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie von
ZELLER und DEDERICHS (1979) erlaubten die Anwendung der KKR-GREENschen Funkti-
onsmethode auf reale physikalische Systeme, wie z. B. Punktdefekte und Cluster in Metal-
len (PODLOUCKY, ZELLER und DEDERICHS 1980, BRASPENNING, ZELLER, LODDER und
DEDERICHS 1984). Seitdem ist diese Methode in vielfältiger Weise weiter entwickelt wor-
den. So können das volle Zellpotential (DEDERICHS, DRITTLER und ZELLER 1992, DRITT-
LER 1991) berücksichtigt, Kräfte und Gitterrelaxationen (STEFANOU, BRASPENNING, ZEL-
LER und DEDERICHS 1987, PAPANIKOLAOU, ZELLER, DEDERICHS und STEFANOU 1997)
als auch Oberflächen und Schichtsysteme (ZELLER, LANG, DRITTLER und DEDERICHS
1992, LANG 1991) sowie Punktdefekte an Oberflächen (LANG, STEPANYUK, WILDBER-
GER, ZELLER und DEDERICHS 1994, WILDBERGER, DEDERICHS, LANG, STEPANYUK
und ZELLER 1995, WILDBERGER, STEPANYUK, LANG, ZELLER und DEDERICHS 1995,
STEPANYUK, HERGERT, WILDBERGER, ZELLER und DEDERICHS 1996) behandelt wer-
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den. Der numerische Aufwand skaliert dabei im allgemeinen mit der dritten Potenz der An-
zahl der Atome in der Elementarzelle. Somit wäre die Leistungsfähigkeit gängiger Compu-
tersysteme für komplexe Strukturen, wie den magnetischen Vielfachschichten, schnell aus-
geschöpft. Darum wurde in den letzten Jahren verstärkt nach Lösungen gesucht, um die
Effizienz von Dichtefunktionalmethoden für die Berechnung großer Systeme zu steigern.
Traditionell wird für die Berechnung von Festkörperbandstrukturen der freie Raum als
Bezugssystem gewählt. Jedoch kann prinzipiell die KKR-GREENsche Funktionsmethode be-
züglich eines beliebigen Referenzsystems formuliert werden. Durch geeignete Wahl des Re-
ferenzsystems kann eine exakte Transformation der freien Strukturkonstanten auf räumlich
exponentiell abfallende Strukturkonstanten erreicht werden (ZELLER, DEDERICHS, ÚJFA-
LUSSY, SZUNYOGH und WEINBERGER 1995). In Analogie zu Tight-Binding-Modellen, die
nur eine kurzreichweitige Kopplung zwischen einer bestimmten Anzahl nächster Nachbarn
zulassen, vereinfacht sich durch die Verwendung der kurzreichweitigen bzw. abgeschirmten
(screened) Strukturkonstanten der numerische Aufwand erheblich. Insbesondere für Schicht-
systeme skaliert er linear mit der Systemgröße und erlaubt damit eine Berechnung der Elek-
tronenstruktur von 500 und mehr Atomen pro Elementarzelle. Die Genauigkeit des traditio-
nellen KKR-Verfahrens bleibt dabei erhalten (ZELLER 1997). Anwendungen dieses Zugangs
auf Oberflächen und Schichtsysteme finden sich bei WILDBERGER, ZELLER und DEDE-
RICHS (1997) und WILDBERGER (1997) sowie ZAHN, MERTIG, ZELLER und DEDERICHS
(1997) und ZAHN (1998), wobei im Rahmen dieser Arbeit für die Berechnung der elektro-
nischen Struktur des Idealkristalls die Implementierung von ZAHN et al. verwendet wird.
Für eine konsistente Beschreibung makroskopischer Transportgrößen ist es notwendig,
die auf ersten Prinzipien basierende und die mikroskopischen Prozesse beschreibende Viel-
fachstreutheorie in geeigneter Weise mit der Theorie des Transports in metallischen Syste-
men zu verknüpfen. Unter der Bedingung, daß die freie Weglänge der Elektronen groß ge-
genüber den atomaren Abständen und klein gegenüber der Dimension der Probe ist, läßt sich
eine quasiklassische Behandlung rechtfertigen (für Anwendungen auf verdünnte Legierun-
gen siehe MERTIG 1994, MERTIG 1999). Durch Lösung der linearisierten BOLTZMANN-
Gleichung kann der Vektor der freien Weglänge unter Berücksichtigung der elektronischen
Struktur des Schichtsystems und der anisotropen, positionsabhängigen Streuung an Frem-
datomen zustandsabhängig berechnet werden. Der Gesamtwiderstand der Probe ergibt sich
durch Anwendung des MOTTschen Zweistrommodells. Eine vollständig quantenmechani-
sche Berechnung der Leitfähigkeit im Rahmen der KUBO-Theorie (KUBO 1957, GREEN-
WOOD 1958) läßt sich unter den oben angeführten Bedingungen für die freie Weglänge
in die quasiklassische Beschreibung überführen. Erst in geometrisch eingeschränkten Sy-
stemen, wie Nanodrähten und sogenannten Quantenpunkten werden Quanten-Interferenzen
wesentlich (KRAMER und MACKINNON 1993) und die quasiklassische Näherung ist nicht
mehr ausreichend.
Die vorliegende Arbeit ist ein Beitrag zur Theorie des spinabhängigen Transports in ma-
gnetischen Vielfachschichten. Es wird erstmalig eine parameterfreie Beschreibung des GMR
vorgelegt, welche detaillierte Einsichten in die mikroskopischen Vorgänge gestattet. Die Ar-
beit ist wie folgt gegliedert:
• Der erste Teil der Arbeit ist den theoretischen Grundlagen gewidmet. In Kapitel 2
werden die Grundzüge der Dichtefunktionaltheorie und der lokalen Spindichtenähe-
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rung vorgestellt sowie die Extremaleigenschaften der Gesamtenergie diskutiert. Die
Grundlagen der GREENschen Funktionsmethode und der Streuung am Zentralpotenti-
al werden im Kapitel 3 zusammengestellt. Kapitel 4 führt in die Theorie der Vielfach-
streuung ein. Dazu werden zunächst die Berechnung der GREENschen Funktion des
Idealkristalls und des Defektsystems sowie die Bestimmung der Strukturkonstanten
des freien Raums und die damit verbundenen Probleme kurz erläutert. Im Anschluß
wird der Zugang zu der im Realraum abgeschirmten KKR-Methode (Screened KKR)
vorgestellt, die Wahl des Referenzsystems und die daraus resultierenden numerischen
Vorteile diskutiert sowie die Bestimmung der Eigenzustände und der FERMI-Fläche
behandelt. Kapitel 5 stellt die gewählte quasiklassische Beschreibung des Transports
unter Berücksichtigung der elektronischen Struktur des Schichtsystems und der aniso-
tropen, positionsabhängigen Streuung an Fremdatomen vor. Dabei wird auf das Lö-
sungsverfahren der linearisierten BOLTZMANN-Gleichung eingegangen und es wer-
den verschiedene Näherungen diskutiert. Darüberhinaus wird gezeigt, wie der GMR
in magnetischen Vielfachschichten durch Anwendung des MOTTschen Zweistrommo-
dells berechnet werden kann.
• Im zweiten Teil der Arbeit werden die numerischen Ergebnisse ausführlich diskutiert.
Im Kapitel 6 wird die elektronische Struktur von Co/Cu (001) und Fe/Cr (001) Viel-
fachschichten in Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration untersucht. Aus-
gehend von der Diskussion der lokalen Zustandsdichten und magnetischen Momente
liegt dabei der Schwerpunkt auf der Analyse der Zustände an der FERMI-Energie, da
diese die entscheidende Rolle für die im Kapitel 8 betrachteten Transporteigenschaf-
ten magnetischer Vielfachschichten spielen. Die im Kapitel 7 untersuchten Streuei-
genschaften von Defekten in magnetischen Vielfachschichten bilden neben den Wirts-
kristalleigenschaften den Schlüssel für das Verständnis des Transportverhaltens die-
ser Systeme. Den Schwerpunkt der Diskussion bildet Kapitel 8, in welchem neben
der Analyse der Streuquerschnitte anhand von gemittelten Relaxationszeiten vor al-
lem die spezifische Restwiderstände und letztlich der GMR diskutiert wird. Darüber-
hinaus wird ein Vergleich mit den Ergebnissen von MARROWS und HICKEY (2001)
gezogen, welche den Einfluß lokalisierter Streuer auf den GMR in einem Co/Cu-Spin-
Valve-System experimentell untersuchten. Im Kapitel 9 wird eine Zusammenfassung
gegeben.
• Im dritten Teil der Arbeit werden in mehreren Anhängen weitergehende Zusammen-
hänge und Ergebnisse dargestellt. Neben einer Darstellung der in den numerischen
Rechnungen verwendeten komplexen Energieintegration (Anhang A) und der Streu-
phasen (Anhang B) finden sich in den weiteren Anhängen ausführliche Tests der ver-
wendeten theoretischen Beschreibung. Im Anhang C wird die Abhängigkeit der Trans-
portgrößen vom Imaginärteil der Energie, im Anhang D die Güte der Relaxationszeit-
näherung und im Anhang E die Konvergenz des Verfahrens untersucht. Schließlich
werden im Anhang F Klassifizierungsbedingungen für die Zustände an der Fermiener-
gie angegeben und im Anhang G die elektronischen Eigenschaften von Übergangs-
metalldefekten in Abhängigkeit von der Position in der Elementarzelle ausführlich
diskutiert.
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2. Dichtefunktionaltheorie
2.1. Energiefunktional
Für das mikroskopische Verständnis der elektronischen Eigenschaften fester Körper genügt
es im allgemeinen, die Bewegung von wechselwirkenden Elektronen im Potential der Ionen
zu betrachten. Der HAMILTON-Operator Ĥ eines solchen Systems von N wechselwirkenden
Elektronen setzt sich aus dem Operator der kinetischen Energie T̂ , dem Elektron-Elektron-
Wechselwirkungsoperator Ûee und der Wechselwirkung V̂ mit dem äußeren Potential Vext
zusammen. Das äußere Potential beschreibt die COULOMB-Wechselwirkung der Elektronen
mit den Atomkernen, deren Gitterpositionen fixiert sind. In Ortsdarstellung und unter Ver-
wendung von atomaren Einheiten des RYDBERG-Systems1 lautet der Hamiltonian Ĥ
Ĥ = T̂ + Ûee + V̂ = −
N∑
i=1
∇
2
i +
N∑
i, j=1
i 6= j
1
| ri − r j |
+
N∑
i=1
Vext(xi ) , (2.1)
wobei xi = (ri , σi ) eine Zusammenfassung der Orts- und Spinkoordinaten ist.
Die exakte Bestimmung des Grundzustandes des quantenmechanischen Vielteilchen-
systems ist für einen Festkörper mit N ∼ 1023 Teilchen durch Lösung der stationären
SCHRÖDINGER-Gleichung Ĥ9 = E9 nicht möglich, da u. a. der Zweiteilchenoperator der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung Ûee eine Entkopplung des Vielteilchenproblems verhin-
dert. Die Vielteilchenwellenfunktion9 ≡ 9(x1, . . . , xN ) = 〈x1, . . . , xN |9〉 mit 〈9|9〉 = 1
muß aufgrund des PAULI-Prinzips vollständig antisymmetrisch bezüglich der Vertauschung
zweier xi sein. Anstelle die Grundzustandswellenfunktion in einem komplexen 3N-dimen-
sionalen Hilbertraum zu suchen, kann in äquivalenter Weise die Grundzustandsenergie mit
Hilfe der Teilchendichte n(r) bestimmt werden. Diese ist definiert durch
n(r) = 〈9|
N∑
i=1
δ(r − ri )|9〉 , (2.2)
wobei eine Integration über den Raum die Teilchenzahl N des Vielteilchensystems liefert
∫
d3r n(r) = N . (2.3)
1Es gilt
  = 2m = ε2/2 = 1. Längen werden in Einheiten des BOHRschen Radius a0 mit a0 ≈ 0,529177 Å =
0,529177 · 10−10 m und Energien in Einheiten von Rydberg mit 1 Ry = 13,6058 eV angegeben.
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Die Grundlage dafür bildet das 1964 veröffentlichte Theorem von HOHENBERG und
KOHN, welches postuliert, daß die Grundzustandsenergie eines Vielelektronensystems bei
Nichtentartung für ein gegebenes äußeres Potential Vext(r) immer als eindeutiges Funktional
der Teilchendichte n(r) darstellbar ist. Dabei zeigten sie im ersten Schritt, daß das äußere Po-
tential Vext(r) bis auf eine additive Konstante ein eindeutiges Funktional der Grundzustands-
dichte n0(r) ist. Im zweiten Schritt bewiesen HOHENBERG und KOHN, daß das Energie-
funktional E{n((r))} ein Variationsprinzip erfüllt und es für die Grundzustandsdichte n0(r)
minimal wird: E{n(r)} ≥ E{n0(r)} = E0 mit E0 als Grundzustandsenergie.
Es sei angemerkt, daß LEVY (1982) und LIEB (1983) eine weitergehende Formulierung
des HOHENBERG-KOHN-Theorems gaben, welche gewisse Einschränkungen der ursprüngli-
chen Fassung, z. B. für Systeme mit entartetem Grundzustand, aufhob. Darüberhinaus konnte
LEVY (1979) einen direkten Beweis des Theorems mit Hilfe eines Variationsverfahrens an-
geben.
Die Grundzustandsenergie eines Systems bei vorgegebenem Potential Vext(r) lautet somit
E0{Vext} = min
n
E{n(r)} = min
n
{
F{n(r)} +
∫
d3r Vext(r) n(r)
}
(2.4)
unter der Nebenbedingung, daß die Teilchenzahl N erhalten sein muß (2.3). Das Funktional
F{n(r)} ist nach LEVY (1982) gegeben durch
F{n(r)} = inf
9→n
〈9|T̂ + Ûee|9〉 , (2.5)
wobei das Infimum über alle Vielteilchenwellenfunktionen zu führen ist, die die Teilchen-
dichte n(r) reproduzieren. Da die Berechnung von F{n(r)} bereits die Lösung des Viel-
teilchenproblems voraussetzt, können für F{n(r)} nur Modellannahmen gemacht werden.
Damit kann im Prinzip der Grundzustand eines physikalischen Systems durch Minimierung
des Energiefunktionals bestimmt werden
δE{n(r)}|n=n0 = 0 . (2.6)
Die geforderte Teilchenzahlerhaltung bei der Variation kann durch einen LAGRANGE-Para-
meter µ berücksichtigt werden
δ
δn(r)
{
E{n(r)} − µ
[∫
d3r n(r)− N
]}
= 0 (2.7)
bzw.
δE{n(r)}
δn(r)
∣∣∣∣
n=n0
= µ . (2.8)
Physikalisch entspricht µ dem chemischen Potential bzw. der FERMI-Energie.
Obwohl hiermit eine Methode zum Auffinden des totalen Energieminimums vorliegt,
scheitert die praktische Umsetzung daran, daß bisher keine explizite Darstellung des Ener-
giefunktionals abgeleitet werden konnte.
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2.2. Kohn-Sham-Gleichungen
Hier erweist sich die Idee von KOHN und SHAM (1965) (siehe auch SHAM und KOHN 1966)
als nützlich, das ursprüngliche Problem auf die Berechnung des Grundzustandes eines einfa-
cheren Systems nicht wechselwirkender Elektronen in einem effektiven Potential Veff {n(r)}
umzuschreiben. Für ein nicht wechselwirkendes System von Elektronen kann die Vielteil-
chenwellenfunktion 9 als SLATER-Determinante über die Einteilchenzustände ψα(r) ge-
schrieben werden2. Formt man das Energiefunktional bezüglich dieser Basis um, so können
die Anteile herausgezogen werden, die explizit bekannt sind. Damit geht Gleichung (2.2)
exakt in
n(r) =
N∑
α=1
|ψα(r)|2 (2.9)
über, d. h. die Dichte n(r) am Ort r ist gleich der Summe über die Wahrscheinlichkeitsampli-
tuden aller besetzten Einteilchenzustände. Da im Falle nicht wechselwirkender Elektronen
Ûee = 0 ist, reduziert sich F{n} aus (2.5) auf den Anteil der kinetischen Energie T0{n}
T0{n(r)} = −
N∑
α=1
〈ψα|∇2|ψα〉 . (2.10)
Andererseits kann im Falle wechselwirkender Elektronen der Term der Elektron-Elektron-
Wechselwirkung in einen Anteil
EH {n(r)} =
∫∫
d3r d3r ′
n(r) n(r′)
|r − r′| , (2.11)
dessen Funktional bezüglich n(r) bekannt ist und der dem COULOMB-Beitrag der Elektro-
nen in HARTREE-Näherung entspricht, und einen unbekannten Anteil, der die Austausch-
und Korrelationseffekte enthält, zerlegt werden. In gleicher Weise verfährt man mit dem un-
bekannten Funktional der kinetischen Energie wechselwirkender Elektronen und separiert
den Anteil der kinetischen Energie nicht wechselwirkender Elektronen T0{n} vom verblei-
benden Korrelationsanteil, welcher zusammen mit den Austausch- und Korrelationsterm der
Elektron-Elektron-Wechselwirkung das unbekannte Austausch- und Korrelationsfunktional
Exc{n} bildet. Damit geht das Energiefunktional F{n} aus Gleichung (2.5) formal in
F{n(r)} = T0{n(r)} + EH{n(r)} + Exc{n(r)} (2.12)
über.
Um das Energiefunktional E{n(r)} aus Gleichung (2.7) zu minimieren, wird nicht nach
der Dichte n(r) sondern nach den Einteilchenwellenfunktionen ψ ∗α(r) variiert
δ
δψ∗α(r)
{
E{n(r)} − Eα
[∫
d3r n(r)− N
]}
= 0 , (2.13)
2Vorerst wird nur der nicht spinpolarisierte Fall betrachtet.
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wobei die Nebenbedingung (2.3) durch die Normierungsbedingung
∫
d3r |ψα(r)|2 = 1 (2.14)
mit zugehörigem LAGRANGE-Parameter Eα ersetzt wird. Die Variation der Gesamtenergie
führt schließlich auf SCHRÖDINGER-artige Bestimmungsgleichungen für die Einteilchen-
wellenfunktionen, die KOHN-SHAM-Gleichungen:
(
−∇2 + Veff (r)
)
ψα(r) = Eαψα(r) . (2.15)
Damit erhält die Theorie formal die Struktur einer Einteilchentheorie, da das Vielteilchen-
problem unter Verwendung der Definition des Austausch- und Korrelationspotentials
Vxc(r) ≡
δExc{n(r)}
δn(r)
(2.16)
auf die Bewegung unabhängiger Teilchen im effektiven Potential
Veff (r) = Vext(r)+ 2
∫
d3r ′
n(r′)
|r − r′| +
δExc{n(r)}
δn(r)
(2.17)
zurückgeführt wird, wobei alle Vielteilcheneffekte in dem noch näher zu bestimmenden
Funktional für Austausch- und Korrelation Exc{n(r)} enthalten sind. Die selbstkonsistente
Lösung der KOHN-SHAM-Gleichungen ist äquivalent zur Minimierung der Grundzustands-
energie und liefert unter Anwendung von (2.9) exakt die Grundzustandsdichte n0(r) und die
Grundzustandsenergie E0{n0(r)} = E0 eines Vielteilchensystems. Die dabei auftretenden
Einteilchenwellenfunktionen ψα sowie deren Eigenwerte Eα sind mathematische Hilfsgrö-
ßen, die keine physikalische Bedeutung besitzen. Jedoch können sie unter gewissen Voraus-
setzungen (JANAK 1978) als Elektronenwellenfunktionen und zugehörige Einteilchenener-
gien interpretiert werden. Spektroskopische Messungen, insbesondere Untersuchungen zur
FERMI-Flächentopologie, zeigen, daß sie im Bereich der FERMI-Energie als Quasiteilchen-
zustände interpretiert werden können und dadurch eine Berechnung weiterer Systemeigen-
schaften ermöglichen.
Die selbstkonsistente Lösung der KOHN-SHAM-Gleichungen erfordert einen möglichst
schnell konvergierenden Iterationsalgorithmus. Dieses nicht triviale Problem wurde ausführ-
lich von BLÜGEL (1988) behandelt. Im Rahmen dieser Arbeit wird das dort beschriebene
BROYDEN-Verfahren angewandt.
2.3. Spindichtefunktionaltheorie
Die Erweiterung der Dichtefunktionaltheorie für den Fall spinpolarisierter Systeme (VON
BARTH und HEDIN 1972, KOHN und VASHISHTA 1983) ist insofern einfach, indem neben
der Teilchendichte n(r) die Magnetisierungsdichte m(r) als zweite grundlegende Variable
eingeführt wird. Unter Verwendung der spinabhängigen Dichten n↑(r) und n↓(r) für die
12
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Majoritäts- bzw. Minoritätselektronen lassen sich die Teilchen- und Magnetisierungsdichten
in folgender Weise darstellen:
n(r) = n↑(r)+ n↓(r) , (2.18)
m(r) = n↑(r)− n↓(r) . (2.19)
Damit wird das Theorem von HOHENBERG-KOHN zum sogenannten Spindichtefunktional-
theorem (VON BARTH und HEDIN 1972)
E
{
n↑(r), n↓(r)
}
≥ E
{
n↑0 (r), n
↓
0 (r)
}
= E0 . (2.20)
Durch Variation nach den spinabhängigen Einteilchenwellenfunktionen ψ σα mit Spinindex
σ = {↑,↓} ergeben sich in Analogie zum nicht spinpolarisierten Fall die folgenden KOHN-
SHAM-Gleichungen
(
−∇2 + V σeff (r)
)
ψσα (r) = Eσαψσα (r) (2.21)
mit dem spinabhängigen effektiven Potential bei verschwindendem äußeren Magnetfeld
V σeff (r) = Vext(r)+ 2
∫
d3r ′
n(r′)
|r − r′| +
δExc{n↑(r), n↓(r)}
δnσ (r)
. (2.22)
Relativistische Effekte können unter Vernachlässigung der Spin-Bahn-Wechselwirkung im
Rahmen einer skalarrelativistischen Näherung (TAKEDA 1978) in einfacher Weise berück-
sichtigt werden (vgl. DRITTLER 1991), da in dieser Näherung Bahndrehimpuls und Spin als
„gute“ Quantenzahlen erhalten bleiben.
2.4. Lokale Dichtenäherung
Voraussetzung für die praktische Anwendung der Dichtefunktionaltheorie auf realistische
Systeme ist eine handhabbare und möglichst genaue Näherung für das unbekannte Aus-
tausch- und Korrelationsfunktional Exc{n↑(r), n↓(r)}. Bereits 1965 schlugen KOHN und
SHAM deshalb vor, das Austausch- und Korrelationsfunktional des homogenen Elektronen-
gases als Näherungsausdruck für Exc zu verwenden. Dies entspricht der lokalen Dichtenä-
herung (LDA = Local Density Approximation)
Exc{n(r)} ' ELDAxc {n(r)} =
∫
d3r n(r) εhomxc (n(r)) , (2.23)
wobei εhomxc (n(r)) eine Funktion von n(r) ist, d. h. nur vom lokalen Wert der Dichte am Punkt
r und nicht von einem Raumgebiet um r abhängt. Im Falle einer lokalen Spindichtenähe-
rung (LSDA = Local Spin Density Approximation) erhält man mit εxc(n↑(r), n↓(r)) als
Austausch- und Korrelationsenergie pro Elektron eines homogenen, spinpolarisierten Elek-
tronengases mit räumlich konstanten Spindichten nσ (r)
Exc{n↑(r), n↓(r)} ' ELSDAxc {n↑(r), n↓(r)} =
∫
d3r n(r) εhomxc (n
↑(r), n↓(r)) . (2.24)
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Man erwartet, daß die Gleichungen (2.23, 2.24) für langsam veränderliche Dichten gültig
sind. Zahlreiche Anwendungen auf reale Systeme zeigen darüberhinaus, daß die Dichtefunk-
tionaltheorie im Rahmen der LSDA in der Lage ist, die Grundzustandseigenschaften von
Elektronensystemen mit hoher Genauigkeit zu beschreiben. Es ist aber auch bekannt, daß
dieser Zugang zu einer leichten „Überbindung“ führt, d. h. Gitterkonstanten und Bindungs-
längen sind in einigen Fällen um 2–3% zu klein, daß die berechnete Größe der Bandlücke
in Halbleitern zu gering ist und lokalisierte Elektronen nicht hinreichend genau beschrie-
ben werden können. Für einen detaillierten Überblick sei auf die Literatur verwiesen (z. B.
JONES und GUNNARSSON 1989, ESCHRIG 1996).
Ausgehend von quantenmechanischen Vielteilchenrechnungen für ein homogenes, wech-
selwirkendes Elektronengas wurden verschiedene Parametrisierungen für εhomxc (n
↑(r), n↓(r))
angegeben. Zu den bekanntesten zählen die Parametrisierung von VON BARTH und HEDIN
(1972), welche für nicht spinpolarisierte Systeme in die Näherung von HEDIN und LUN-
DQVIST (1971) übergeht, die von MORUZZI, JANAK und WILLIAMS (1978) und der Aus-
tausch von VOSKO, WILK und NUSAIR (1980). Letzterer wurde durchweg in dieser Arbeit
verwendet und basiert auf Ergebnissen einer Jellium-Monte-Carlo-Simulation von CEPER-
LEY und ALDER (1980). Die Ergebnisse verschiedener Austausch- und Korrelationspoten-
tiale unterscheiden sich in der Praxis nur wenig. So liefert der Austausch nach VOSKO, WILK
und NUSAIR im Vergleich zur Parametrisierung von Exc von MORUZZI et al. etwas kleinere
lokale magnetische Momente (BLÜGEL, AKAI, ZELLER und DEDERICHS 1987).
2.5. Extremaleigenschaften der Gesamtenergie
Im Abschnitt 2.1 wurde gezeigt, daß das Energiefunktional E{n(r)} (2.4) für alle Versuchs-
dichten n(r) ein Variationsprinzip erfüllt und für n(r) = n0(r) extremal wird, solange die
Gesamtteilchenzahl N (2.3) bei der Variation erhalten bleibt. Diese Nebenbedingung wird
durch den LAGRANGE-Parameter µ berücksichtigt (2.7), der gleich der Funktionalableitung
von δE{n(r)}/δn(r) an der Stelle n(r) = n0(r) ist (2.8). Daher ist die Energiedifferenz
E{n(r)} − E{n0(r)} in erster Ordnung der Variation durch
δE{n(r)} = µ
∫
d3r δn(r) (2.25)
gegeben3, d. h. E{n(r)} ist extremal in bezug auf Variationen der Ladungsdichte δn(r), für
die gilt
∫
d3r δn(r) = 0 . (2.26)
Diese Forderung ist immer erfüllt, wenn das chemische Potential bzw. die FERMI-Energie so
gewählt werden kann, daß die Ladungsneutralität des betrachteten Systems gewährleistet ist.
Die Situation bei Rechnungen für Punktdefekte ist dagegen eine andere, da hier die FERMI-
Energie durch den zugrundeliegenden Wirtskristall fixiert ist und nur eine endliche Anzahl
3Im folgenden wird nur der nicht spinpolarisierte Fall betrachtet.
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von Atomen in der Umgebung des Defektes berücksichtigt werden kann, wodurch häufig
keine vollständige Abschirmung der Störung erreicht wird.
Jedoch können durch den Übergang auf ein verallgemeinertes Energiefunktional Ẽ{n(r)}
E{n(r)} → Ẽ{n(r)} = E{n(r)} − µ
[∫
d3r n(r)− N
]
(2.27)
auch nicht teilchenzahlerhaltende Dichtevariationen zugelassen werden (DRITTLER, WEI-
NERT, ZELLER und DEDERICHS 1989), da mit (2.8) gilt
δ Ẽ{n(r)} =
∫
d3r
[
δE{n(r)}
δn(r)
− µ
]
δn(r) ≡ 0 (2.28)
und wegen
δ2 Ẽ{n(r)}
δn(r)2
= δ
2 E{n(r)}
δn(r)2
(2.29)
die Extremaleigenschaft des Energiefunktionals
Ẽ{n(r)} ≥ E0 = Ẽ{n0} (2.30)
für kleine Variationen δn um die Grundzustandsdichte n0 weiterhin erhalten bleibt. Damit
sichert die Verwendung des verallgemeinerten Energiefunktional Ẽ{n(r)} bei der Berech-
nung von Systemen, deren Ladungsneutralität im Verlaufe des Selbstkonsistenzzyklus nur
langsam bzw. nicht vollständig erreicht oder gar verletzt wird, eine gute Konvergenz der
Gesamtenergie.
2.6. Einteilchenenergien und Doppelzählkorrekturen
Um den hohen numerischen Aufwand zur Berechnung der kinetischen Energie über die
Einteilchenzustände ψα und deren Ableitungen nach Gleichung (2.10) zu vermeiden, ist
es zweckmäßig, das Energiefunktional mittels der KOHN-SHAM-Gleichungen (2.15) umzu-
schreiben. Dazu wird ein Versuchspotential Ṽeff (r) eingeführt, welches eine günstig gewählte
Näherung für das exakte Potential Veff (r) aus (2.17) sei. Zu diesem Versuchspotential wird
eine genäherte Dichte n(r) durch Lösung der KOHN-SHAM-Gleichungen (2.15) erhalten und
das Funktional der kinetischen Energie kann durch die Summe der Einteilchenenergien Eα
zum Versuchspotential Ṽeff (r)
T0{n(r)} =
N∑
α=1
Eα −
∫
d3r n(r)Ṽeff (r) (2.31)
ausgedrückt werden. Unter Beachtung der Definition der Zustandsdichte n(E)
n(E) =
∑
α
δ(E − Eα) (2.32)
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und der Beziehung
N∑
α=1
Eα =
∫ µ
−∞
d E n(E)E (2.33)
(alle Einteilchenzustände mit Energien unterhalb des chemischen Potentials µ sind besetzt)
läßt sich T0{n(r)} auch vollständig in integraler Form darstellen
T0{n(r)} =
∫ µ
−∞
d E n(E)E −
∫
d3r n(r)Ṽeff (r)
= µN −
∫ µ
−∞
d E N (E)−
∫
d3r n(r)Ṽeff (r) . (2.34)
Dabei bezeichnet N (E) die integrierte Zustandsdichte
N (E) =
∫ E
−∞
d E ′ n(E ′) (2.35)
und es gilt
N (µ) =
∫ µ
−∞
d E ′ n(E ′) =
∫
d3r n(r) . (2.36)
Damit ist es möglich und vorteilhaft, das verallgemeinerte Energiefunktional Ẽ{n(r)} in
die Funktionale der Einteilchenenergien Esp (sp = single particle) und Doppelzählbeiträge
Edc (dc = double counting) zu zerlegen
Ẽ{n(r)} = Esp{n(r)} + Edc{n(r)} . (2.37)
Diese Einteilung in einen Einteilchenbeitrag
Esp{n(r)} = T0{n(r)} +
∫
d3r n(r)Ṽeff (r)− µ
[∫
d3r n(r)− N
]
=
∫ µ
−∞
d E (E − µ) n(E)+ µN = µN −
∫ µ
−∞
d E N (E) , (2.38)
der sich in einfacher Weise über die Zustandsdichte n(E) berechnen läßt, und einen Beitrag
Edc{n(r)} = −
∫
d3r n(r)Ṽeff (r)+ W {n(r)} mit (2.39)
W {n(r)} = EH{n(r)} + Exc{n(r)} +
∫
d3r Vext(r) n(r) , (2.40)
der die in Esp{n(r)} auftretende Doppelzählung der potentiellen Energie der Versuchsdichte
n(r) im Versuchspotential Ṽeff (r) korrigiert und die COULOMB-Beiträge sowie alle Kor-
relations- und Austauscheffekte enthält, ist nicht eindeutig. Im Gegensatz zu Ẽ{n(r)} sind
Esp{n(r)} und Edc{n(r)} von Ṽeff (r) bzw. von der Wahl des Energienullpunktes abhängig.
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Im Rahmen dieser Arbeit werden für Defektrechnungen immer der Nullpunkt des elektro-
statischen Potentials jedoch für die zugrundeliegenden Bandstrukturrechnungen der Muffin-
Tin-Nullpunkt des Idealkristalls als Bezugspunkt für die Energie gewählt (DRITTLER, WEI-
NERT, ZELLER und DEDERICHS 1988). Die Energiedifferenz zwischen elektrostatischem
und Muffin-Tin-Nullpunkt wird in den Defektrechnungen selbstkonsistent bestimmt. Dazu
werden Atome des Idealkristalls als Cluster in diesen eingebettet und der elektrostatische
Nullpunkt wird solange variiert, bis der Cluster ebenso ladungsneutral ist wie der Idealkri-
stall.
Die Gesamtenergie Ẽ{n(r)} ist bezüglich einer unabhängigen Variation von n(r) bzw.
Ṽeff (r) extremal und kann somit als ein verallgemeinertes Funktional Ẽ{n(r), Ṽeff (r)} der
unabhängigen Funktionen n(r) und Ṽeff (r) aufgefaßt werden. Darüberhinaus sind auch die
Funktionale der Einteilchenenergien und Doppelzählkorrekturen gegenüber kleinen Variatio-
nen der Versuchsdichte n(r) extremal. Gleichung (2.37) kann in folgender Form geschrieben
werden
Ẽ{n(r)} = T0{n(r)} + W {n(r)} − µ
[∫
d3r n(r)− N
]
, (2.41)
und unter Verwendung von (2.28) erhält man für die Einteilchenbeiträge in erster Ordnung
der Variation
δEsp{n(r)} =
∫
d3r
[
δT0{n(r)}
δn(r)
+ Ṽeff (r)− µ
]
δn(r) = 0 , (2.42)
da einerseits für die exakte Dichte n0(r) mit (2.17) und (2.40) gilt
Veff {n0(r)} =
δW {n(r)}
δn(r)
∣∣∣∣
n=n0
(2.43)
und andererseits Ṽeff (r) als auch δW {n(r)}/δn(r) gute Näherungen für Veff {n0(r)} mit Ab-
weichungen in erster Ordnung sind. Analog folgt für die Doppelzählbeiträge
δEdc{n(r)} =
∫
d3r
[
−Ṽeff (r)+
δW {n(r)}
δn(r)
]
δn(r) = 0 . (2.44)
Damit werden die Energiebeiträge Esp und Edc um eine Größenordnung genauer berechnet,
als die zum Versuchspotential Ṽeff (r) gehörige Dichte n(r).
Demgegenüber sind die Funktionale der Einteilchenenergien und Doppelzählkorrekturen
bezüglich kleiner Änderungen des Versuchspotentials Ṽeff (r) bei festgehaltener Versuchs-
dichte n(r) nicht extremal und es ergeben sich in erster Ordnung der Variation
δEsp{n(r)} =
∫
d3r n(r) δṼeff (r) und (2.45)
δEdc{n(r)} = −
∫
d3r n(r) δṼeff (r) = −δEsp{n(r)} . (2.46)
Esp{n(r)} und Edc{n(r)} ändern sich also genau entgegengesetzt bei kleinen Änderungen
des Versuchspotentials δṼeff (r), so daß in der Summe die Gesamtenergie Ẽ{n(r)} erhalten
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bleibt. Damit ist es möglich, durch geeignete Wahl des Versuchspotentials Ṽeff (r) die Bei-
träge der Einteilchen- und Doppelzählenergien gegeneinander zu verschieben. Für den Fall,
daß in den Einteilchenenergien bereits die wesentlichen Energiebeiträge enthalten sind, ist
eine Interpretation im Bild unabhängiger Elektronen gerechtfertigt.
2.7. Gesamtenergie mit der Fermi-Dirac-Verteilung
WILDBERGER, LANG, ZELLER und DEDERICHS (1995) konnten durch Verwendung der
FERMI-DIRAC-Verteilung als Besetzungsfunktion der elektronischen Zustände den numeri-
schen Aufwand bei der Energieintegration, insbesondere in bezug auf die k-Konvergenz bei
der Lösung der DYSON-Gleichung durch BRILLOUIN-Zonenintegration (siehe Kapitel 4),
erheblich reduzieren. Dies ermöglicht eine vereinfachte und dennoch genaue Berechnung
der Grundzustandseigenschaften, wobei die verwendeten Temperaturen T technische Para-
meter und klein gegen die Entartungstemperatur der Elektronen sind.
Bereits der Übergang E{n(r)} → Ẽ{n(r)} im Abschnitt 2.5 entspricht im wesentlichen
einer LEGENDRE-Transformation vom Energiefunktional E mit fester Teilchenzahl N auf
das Funktional Ẽ mit dem chemischen Potential µ als natürliche Variable, die Fluktuationen
in der Ladungsdichte erlaubt. Wird die FERMI-DIRAC-Verteilung
fT (E) =
1
e
E−µ
kbT + 1
(2.47)
für T > 0 verwendet, so führt eine weitere LEGENDRE-Transformation auf das großkano-
nische Energiefunktional µ,T {n(r)}, welches seinerseits µ und T als natürliche Variablen
besitzt (MERMIN 1965, RAJAGOPAL 1980)
µ,T {n(r)} = Ẽ{n(r)} − T S . (2.48)
Dabei bezeichnet S die Entropie unabhängiger Elektronen, die durch
S = −kB
∫
d E
[
fT (E) ln fT (E)+ (1 − fT (E)) ln(1 − fT (E))
]
n(E) (2.49)
gegeben ist (siehe z. B. REICHL 1991). Für die Dichte geht Gleichung (2.9) in
n(r) =
∑
α
fα|ψα(r)|2 (2.50)
über, wobei fα = fT (Eα) die FERMI-DIRAC-Verteilung für diskrete Energien Eα ist. Damit
ändert sich Gleichung (2.38) und das Funktional der Einteilchenbeiträge lautet nun
Esp{n(r)} =
∫
d E fT (E) (E − µ) n(E)+ µN . (2.51)
Nach einigen algebraischen Umformungen (siehe WILDBERGER, DEDERICHS, LANG, STE-
PANYUK und ZELLER 1995) erhält man für das großkanonische Energiefunktional folgenden
einfachen Ausdruck
µ,T {n(r)} =
∫
d E fT (E) N (E)+ µN + Edc{n(r)} . (2.52)
18
2.7. Gesamtenergie mit der Fermi-Dirac-Verteilung
Es sei angemerkt, daß nach WEINERT und DAVENPORT (1992) das großkanonische Ener-
giefunktional µ,T {n(r)} in Gleichung (2.48) extremal bzgl. kleiner Variationen der Beset-
zungszahlen δ fT um die FERMI-DIRAC-Verteilung fT (E) ist, nicht jedoch in (2.52), da bei
der Herleitung dieser Gleichung explizit die Eigenschaften der FERMI-DIRAC-Verteilung
verwendet wurden.
Die Erweiterung des Energiefunktionals auf µ,T {n(r)} wurde im Rahmen der vorlie-
genden Arbeit nicht berücksichtigt. Die Gesamtenergien der betrachteten Systeme wurden
mittels des verallgemeinerten Energiefunktionals Ẽ{n(r)} unter Verwendung der FERMI-
DIRAC-Verteilung, d. h. mit Esp{n(r)} aus (2.51) und Edc{n(r)} aus (2.39), berechnet. Damit
können die Gesamtenergien verschiedener Systeme grundsätzlich nur bei gleicher Tempera-
tur miteinander verglichen werden, da die Stationarität des verallgemeinerten Energiefunk-
tionals bezüglich Temperaturvariationen nicht gegeben ist. Die Energieintegration im Ein-
teilchenbeitrag läßt sich durch eine Konturintegration in der komplexen Ebene mit geringem
numerischen Aufwand und hoher Genauigkeit durchführen (siehe Anhang A).
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3. Greensche Funktion und
Einzelstreubeitrag
3.1. Methode der Greenschen Funktion
3.1.1. Greensche Funktion, Zustands- und Ladungsdichte
Die KOHN-SHAM-Gleichungen (2.15) bzw. (2.21) sind mit dem im Abschnitt 2.6 eingeführ-
ten Versuchspotential Ṽeff (r), welches reell und lokal ist und im weiteren mit V (r) bezeich-
net wird1, gewöhnliche, lineare, homogene Differentialgleichungen der Form
Ĥ(r)ψα(r) = Eαψα(r) . (3.1)
Der HAMILTON-Operator
Ĥ(r) = −∇2 + V (r) (3.2)
ist ein zeitunabhängiger, linearer, hermitescher Differentialoperator mit reellen Eigenwerten
Eα. Sein Eigenfunktionensystem {ψα(r)} sei o. E. d. A. orthonormiert
∫
d3r ψ∗α(r)ψβ(r) = δαβ (3.3)
und vollständig
∑
α
ψα(r)ψ∗α(r
′) = δ(r − r′) . (3.4)
Zur Lösung obiger Differentialgleichung bietet sich die GREENsche Funktionsmethode
an, für die ein ausgearbeiteter mathematischer Apparat vorliegt (siehe ECONOMU 1990). Die
GREENsche Funktion G(r, r′; z) wird als Lösung der inhomogenen Differentialgleichung
des Typs
[z − Ĥ(r)]G(r, r′; z) = δ(r − r′) (3.5)
eingeführt, wobei gilt: z ∈ C mit E = Re z und γ = Im z. G(r, r′; z) beschreibt den Einfluß
einer punktförmigen Quelle der Intensität 1 am Ort r′ auf den Aufpunkt r.
1Aus Gründen der Übersichtlichkeit wird vorerst nur der nicht spinpolarisierte Fall betrachtet.
21
3. Greensche Funktion und Einzelstreubeitrag
Durch Einführung eines abstrakten Vektorraumes unter Verwendung von DIRAC’s bra-
und ket-Notation lassen sich mit
ψα(r) ≡ 〈r|ψα〉 , (3.6)
δ(r − r′)Ĥ(r) = 〈r|Ĥ |r′〉 , (3.7)
G(r, r′; z) = 〈r|Ĝ(z)|r′〉 , (3.8)
〈r|r′〉 = δ(r − r′) , (3.9)∫
d3r |r〉〈r| = 1̂ (3.10)
obige Gleichungen umschreiben
Ĥ |ψα〉 = Eα|ψα〉 , (3.1′)
〈ψα|ψβ〉 = δαβ , (3.3′)∑
α
|ψα〉〈ψα| = 1̂ , (3.4′)
(z − Ĥ)Ĝ(z) = 1̂ (3.5′)
und sind damit nicht mehr auf die Ortsraumdarstellung beschränkt. Sind alle Eigenwerte von
(z − Ĥ) verschieden von Null, so läßt sich die Lösung von (3.5′) formal angeben
Ĝ(z) = 1
z − Ĥ
. (3.11)
Mit der allgemein gültigen Beziehung F(Ĥ)|ψα〉 = F(Eα)|ψα〉 und unter Verwendung von
Gleichung (3.4′) ergibt sich die Spektraldarstellung der GREENschen Funktion
Ĝ(z) =
∑
α
|ψα〉〈ψα|
z − Eα
, (3.12)
bzw. in Ortsraumdarstellung
G(r, r′; z) =
∑
α
ψα(r)ψ∗α(r
′)
z − Eα
. (3.13)
Die GREENsche Funktion enthält somit alle Information über die Verteilung der Elektronen
im betrachteten System. Sie ist eine analytische Funktion in der komplexen z-Ebene und
besitzt auf der reellen z-Achse einfache Pole an den Positionen der diskreten Eigenwerte Eα
von Ĥ bzw. einen Verzweigungsschnitt im Falle eines kontinuierlichen Spektrums von Ĥ .
Aus Gleichung (3.13) folgt einfach
G∗(r, r′; z) = G(r′, r; z∗) , (3.14)
welche die GREENsche Funktionen konjugiert komplexer Energien miteinander verknüpft.
Die Symmetrieeigenschaften von G(r′, r; z) werden durch die Symmetrie des HAMILTON-
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Operators bestimmt. Dieser ist zum einen hermitesch und zum anderen symmetrisch in den
Ortskoordinaten r und r′, da in der Dichtefunktionaltheorie generell nur lokale Potentiale
verwendet werden. Also folgt aus (3.5′) mit H = H T
G(r, r′; z) = G(r′, r; z) (3.15)
und durch Kombination von (3.14) und (3.15) ergibt sich
G∗(r, r′; z) = G(r, r′; z∗) . (3.16)
Die Symmetrierelation (3.14) ist eine verallgemeinerte Reziprozitätsrelation, da die Antwort
des Systems am Ort r in bezug auf eine Quelle bei r′ gleich der Response am Ort r′ bzgl.
einer Quelle bei r ist.
Ist z = E und E ein Element des kontinuierlichen Spektrums von Ĥ , so ist G(r, r′; E)
nicht definiert. Jedoch sind für gewöhnlich die mit dem kontinuierlichen Spektrum verknüpf-
ten Eigenzustände ausgedehnt und die halbseitigen Grenzwerte von G(r, r′; E ± iγ ) existie-
ren für γ → 0+ und sind verschieden. Somit lassen sich über eine Grenzwertbetrachtung
für alle Elemente E des kontinuierlichen Spektrums von Ĥ die retardierte und anvancierte
GREENsche Funktion einführen
G+(r, r′; E) = lim
γ→0+
G(r, r′; E + iγ ) , (3.17)
G−(r, r′; E) = lim
γ→0+
G(r, r′; E − iγ ) , (3.18)
wobei Ĝ±(E) analog zu Ĝ(z) definiert wird. Aus Kausalitätsgründen wird im weiteren nur
die retardierte GREENsche Funktion betrachtet. Physikalisch beschreibt sie die stationäre
Ausbreitung von Elektronen der Energie E, die von einer Quelle am Ort r′ erzeugt werden
und im Potential V (r) propagieren. Mit Hilfe der DIRAC-Identität
lim
γ→0+
1
x ± iy = P
(
1
x
)
∓ iπδ(x) , (3.19)
wobei P für die Bildung des CAUCHY-Hauptwertes steht, ergibt sich für die Diskontinuität
Ĝ+(E)− Ĝ−(E) = 2i Im Ĝ+(E) = −2π i
∑
α
δ(E − Eα)|ψα〉〈ψα| . (3.20)
Damit läßt sich die GREENsche Funktion G(r, r′; z) für beliebige komplexe Energien z
durch ein Energieintegral über den Imaginärteil der retardierten GREENschen Funktion längs
der reellen Achse darstellen. Mit (3.13) folgt
G(r, r′; z) =
∫ +∞
−∞
d E ′
∑
α
δ(E ′ − Eα)
ψα(r)ψ∗α(r
′)
z − E ′
= − 1
π
∫ +∞
−∞
d E ′
Im G+(r, r′; E ′)
z − E ′ . (3.21)
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Unter Verwendung von Gleichung (3.20) kann die lokale Zustandsdichte2
n(r; E) = 2
∑
α
δ(E − Eα)|ψα(r)|2 (3.22)
durch den Imaginärteil der GREENschen Funktion ausgedrückt werden
n(r; E) = − 2
π
Im G+(r, r; E) , (3.23)
wobei nur die Diagonalelemente bezüglich des Ortes eingehen. Damit ist der Zusammen-
hang zwischen der GREENschen Funktion und der lokalen Zustandsdichte der Elektronen
hergestellt. Die Ladungsdichte n(r) als fundamentale Größe der Dichtefunktionaltheorie er-
hält man durch eine Energieintegration über alle besetzten Zustände
n(r) =
∫ EF
−∞
d E n(r; E) = − 2
π
∫ EF
−∞
d E Im G+(r, r; E) , (3.24)
d. h. eine explizite Lösung des Eigenwertproblems ist nicht erforderlich. Dies erweist sich
als vorteilhaft, da die Valenzladungsdichte der Elektronen
nval(r) = −
2
π
∫ EF
EB
d E Im G+(r, r; E) (3.25)
durch eine Konturintegration in der komplexen Energieebene mit geringem numerischen
Aufwand aber hoher Genauigkeit berechnet werden kann (siehe Anhang A). E B bezeichne
die Energie der unteren Valenzbandkante. Integriert man Gleichung (3.23) über ein bestimm-
tes Raumgebiet Vi , so erhält man die zugehörige lokale Zustandsdichte (LDOS)
nloc(E) = −
2
π
∫
Vi
d3r Im G+(r, r; E) = 2
∑
α
δ(E − Eα)
∫
Vi
d3r |ψα(r)|2 . (3.26)
Sind darüberhinaus die Wellenfunktionen über das gewählte Volumen V normiert, d. h. wenn
gilt
∫
V d
3r |ψα(r)|2 = 1, so ist n(E) die totale Zustandsdichte (vgl. Gleichung (2.32)) und
gegeben durch
n(E) = 2
∑
α
δ(E − Eα) = −
2
π
Im{Tr Ĝ+(E)} . (3.27)
Dabei steht Tr Ĝ+(E) =
∑
α〈ψα|Ĝ+(E)|ψα〉 für die Spurbildung. Die integrierte Zustands-
dichte N (E) gibt die Anzahl der Zustände mit Energien unterhalb von E an (siehe auch
Gleichung (2.35))
N (E) =
∫ E
−∞
d E ′ n(E ′) = 2
π
Im{Tr{ln Ĝ+(E)}} . (3.28)
2Im vorliegenden Falle von Spinentartung liefert die Summation über beide Spinrichtungen den Vorfaktor 2.
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Für die Berechnung der Valenzladung Nval setzt man EB als untere Grenze und die FERMI-
Energie EF als obere Grenze des Integrals ein
Nval =
∫ EF
EB
d E ′ n(E ′) = N (EF)− N (EB) . (3.29)
Dies ist zugleich eine Bestimmungsgleichung für die FERMI-Energie im Idealkristall.
Im Falle von magnetischen Systemen werden in Analogie zu Gleichung (3.5) spinabhän-
gige GREENsche Funktionen zum spinabhängigen Potential V σ (r) eingeführt. Es gelten die
oben abgeleiteten Beziehungen für jede Spinrichtung in gleicher Weise, wobei in den Glei-
chungen (3.22) bis (3.28) der Faktor 2 entfällt. Die Berechnung der jeweiligen Gesamtdichte
erfolgt durch eine Summation über beide Spinrichtungen.
3.1.2. Lippmann-Schwinger- und Dyson-Gleichung
Im folgenden sei der HAMILTON-Operator durch
Ĥ(r) = Ĥ0(r)+1V (r) (3.30)
gegeben, wobei 1V (r) = V (r) − V 0(r) eine Potentialänderung bezüglich des ungestörten
Systems bzw. Referenzsystems
Ĥ0(r) = −∇2 + V 0(r) (3.31)
beschreibt. Sind die Eigenfunktionen |ψ0〉 des Referenzsystems mit
Ĥ0|ψ0〉 = E |ψ0〉 (3.32)
sowie die retardierte GREENsche Funktion Ĝ0(E) bekannt3
Ĝ0(E) = 1
E + iγ − Ĥ0
mit γ → 0+ , (3.33)
so lassen sich die Eigenfunktionen zum HAMILTON-Operator Ĥ
Ĥ |ψ〉 = E |ψ〉 . (3.34)
als Lösungen der allgemeinen inhomogenen Differentialgleichung
(E − Ĥ0)|ψ〉 = 1V |ψ〉 (3.35)
auffassen und die SCHRÖDINGER-Gleichung (3.34) kann in Form einer Integralgleichung
geschrieben werden
|ψ〉 = |ψ0〉 + Ĝ0(E)1V |ψ〉 . (3.36)
3Der Index „+“ wird aus Gründen der Übersichtlichkeit weggelassen, d. h. unter G(r, r′; E) wird im weiteren
immer die retardierte GREENsche Funktion mit γ > 0 verstanden.
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Die Gleichung (3.36) wird als LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung bezeichnet und lautet in
Ortsdarstellung
ψ(r) = ψ0(r)+
∫
d3r ′ G0(r, r′; E)1V (r′) ψ(r′) . (3.37)
Sie gestattet bei Kenntnis der GREENschen Funktion des Referenzsystems die Berechnung
einer partikulären Lösung für beliebige Inhomogenitäten1V (r)ψ(r). Physikalisch läßt sich
damit die Antwort des Systems auf die Störung 1V (r) als eine Überlagerung von Streu-
lösungen an Punktpotentialen verstehen, die entsprechend 1V (r) verteilt sind. Die formale
Lösung ergibt sich aus (3.36) zu
|ψ〉 = (1 − Ĝ0(E)1V )−1|ψ0〉 . (3.38)
Der Integraloperator (1 − Ĝ0(E)1V )−1 ist mit dem Übergangs- bzw. T̂ -Operator über die
Beziehung
T̂ (E) = 1V (1 − Ĝ0(E)1V )−1 (3.39)
verknüpft und es folgt für (3.38) durch Multiplikation mit 1V
1V |ψ〉 = T̂ (E)|ψ0〉 . (3.40)
Das Problem der Bestimmung der Eigenzustände |ψ〉 kann somit auf die Berechnung der
T -Matrix überführt werden. Gleichung (3.39) ist die formale Lösung der Integralgleichung
T̂ (E) = 1V + T̂ (E) Ĝ0(E)1V , (3.41)
und kann in äquivalenter Weise durch eine BORNsche Reihenentwicklung ausgedrückt wer-
den
T̂ (E) = 1V +1V Ĝ0(E)1V +1V Ĝ0(E)1V Ĝ0(E)1V + . . . . (3.42)
Im Rahmen eines störungstheoretischen Zugangs kann für kleine Potentialänderungen 1V
die Reihenentwicklung an einer geeigneten Stelle abgebrochen werden. Ist die T -Matrix
bekannt, so können die Eigenzustände |ψ〉 mit (3.38) und (3.40) über
|ψ〉 =
(
1 + Ĝ0(E) T̂ (E)
)
|ψ0〉 (3.43)
berechnet werden. Ausgehend von Gleichung (3.39) kann der Imaginärteil des T̂ -Operators
unter Verwendung der Operatoridentität (3.33) wie folgt geschrieben werden
Im T̂ (E) = 1
2i
[
T̂ (E)− T̂ +(E)
]
= 1
2i
[
T̂ +(E)
(
1
E + iγ − Ĥ0
− 1
E − iγ − Ĥ0
)
T̂ (E)
]
.
(3.44)
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Mit Hilfe der DIRAC-Identität (3.19) ergibt sich für γ → 0+ das optische Theorem für den
Operator T̂
1
2i
[
T̂ (E)− T̂ +(E)
]
= −π T̂ +(E) δ(E − Ĥ0) T̂ (E) . (3.45)
Die retardierte GREENsche Funktion des gestörten Systems
Ĝ(E) = 1
E + iγ − Ĥ
mit γ → 0+ , (3.46)
ist wegen Ĥ(r) = Ĥ0(r) + 1V (r) mit der GREENschen Funktion des Referenzsystems
Ĝ0(E) über eine DYSON-Gleichung verknüpft
Ĝ(E) = Ĝ0(E)+ Ĝ0(E)1V Ĝ(E) . (3.47)
Diese Integralgleichung lautet in Ortsdarstellung
G(r, r′; E) = G0(r, r′; E)+
∫
d3r ′′ G0(r, r′′; E)1V (r′′)G(r′′, r′; E) , (3.48)
wobei die Integration auf die räumliche Ausdehnung der Potentialstörung1V (r) beschränkt
ist. Die formale Lösung von Gleichung (3.47) läßt sich wiederum als Reihenentwicklung
ausdrücken
Ĝ(E) = Ĝ0(E)+ Ĝ0(E)1V Ĝ0(E)+ Ĝ0(E)1V Ĝ0(E)1V Ĝ0(E)+ . . . , (3.49)
und zeigt damit die enge Verbindung zur T -Matrix
Ĝ(E) = Ĝ0(E)+ Ĝ0(E) T̂ (E) Ĝ0(E) . (3.50)
Ist T̂ (E) bekannt, so ist auch Ĝ(E) bekannt. Durch Vergleich von (3.47) und (3.50) folgt in
Analogie zu (3.40)
1V Ĝ(E) = T̂ (E) Ĝ0(E) . (3.51)
Aus der Kenntnis der GREENschen Funktion des gestörten und ungestörten Systems läßt
sich mit Gleichung (3.28) die Änderung der integrierten Zustandsdichte 1N (E) infolge der
Potentialstörung1V (r) bestimmen
1N (E) = N (E)− N 0(E) = 2
π
Im{Tr{ln Ĝ(E)− ln Ĝ0(E)}} (3.52)
(man beachte die Fußnote (2) auf Seite 24). 1N (E) kann mit (3.50) durch die T -Matrix
ausgedrückt werden
1N (E) = 2
π
Im{Tr{ln[1 + T̂ (E) Ĝ0(E)]}} . (3.53)
Mit Gleichung (3.41) und der Annahme, daß die Potentialänderung 1V (r) reell ist, erhält
man schließlich
1N (E) = 2
π
Im{Tr{ln T̂ (E)}} . (3.54)
Die durch die Potentialänderung 1V (r) hervorgerufene Änderung der Zustandsdichte be-
rechnet sich einfach aus
1n(E) = n(E)− n0(E) = ∂
∂E
1N (E) . (3.55)
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3.2. Muffin-Tin-Näherung
In idealen Kristallen ist das Potential V (r) translationsinvariant bezüglich beliebiger Gitter-
vektoren Rn
V (r) = V (r + Rn) , (3.56)
wohingegend bei Vorhandensein von Defekten im Kristall diese Symmetrie gebrochen wird.
Eine genäherte Beschreibung des Kristallpotentials V (r) kann durch Superposition loka-
ler, atomarer Potentiale endlicher Ausdehnung erreicht werden (MATTHEISS 1964a, MATT-
HEISS 1964b).
Insbesondere für metallische Systeme hat sich die Verwendung der Muffin-Tin-Näherung
(MT) bzw. der Atomic-Sphere-Approximation (ASA) als günstig erwiesen. In der Muffin-Tin-
Näherung wird das Kristallpotential V (r) durch sphärisch symmetrische, nicht überlappen-
de und an den Gitterplätzen zentrierte Potentialkugeln ersetzt, wobei der Potentialverlauf im
Zwischengitterbereich als konstant angenommen wird. Im allgemeinen wird diese Konstan-
te mit dem Energienullpunkt identifiziert und auf Null gesetzt (Muffin-Tin-Zero). Mit dem
Muffin-Tin-Radius RnMT der Zelle n ergibt sich
V (r) =
{ ∑
n V
n(|r − Rn|) : |r − Rn| ≤ RnMT
0 : sonst . (3.57)
Der Potentialverlauf wird in Abbildung 3.1 veranschaulicht.
V (r)
r
RMT
Abbildung 3.1: Muffin-Tin-Potential.
In der Atomic-Sphere-Approximation wird der Radius der Potentialkugel der Zelle n
gleich dem WIGNER-SEITZ-Radius RnW S gewählt, so daß das Kugelvolumen mit dem Volu-
men der WIGNER-SEITZ-Zelle übereinstimmt
V (r) =
∑
n
V n(|r − Rn|) für |r − Rn| ≤ RnW S . (3.58)
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Dies führt wegen der größeren Raumausfüllung zu einer Überlappung der Kugeln und damit
im allgemeinen zu einer besseren Beschreibung des inhomogenen Potentialverlaufs im Zwi-
schengitterbereich. Die in dieser Arbeit vorgestellten Rechnungen verwenden durchgehend
ASA-Potentiale.
Es sei angemerkt, daß im Falle der Behandlung von offenen Strukturen oder Oberflä-
chen eine genaue Berechnung der elektronischen Struktur nur unter Berücksichtigung der
anisotropen Anteile des Zellpotentials möglich ist (siehe z. B. ZELLER 1987b, DRITTLER,
WEINERT, ZELLER und DEDERICHS 1989). Andererseits zeigen diese Rechnungen, daß die
Annahme zentralsymmetrischer Potentiale für die von uns betrachteten Systeme ausreichend
ist, sofern das COULOMB-Potential und die Ladungsdichte exakt behandelt werden und kei-
ne sphärische Näherung für die Dichte angenommen wird4 (HOSHINO, SCHWEIKA, ZEL-
LER und DEDERICHS 1993). Der entscheidende Fehler bei der Berechnung der Gesamtener-
gie ist mit der Annahme zentralsymmetrischer Dichten verbunden. In den selbstkonsistenten
ASA-Rechnungen wird nur das effektive Potential Ṽeff (r) in den KOHN-SHAM-Gleichungen
sphärisch gemittelt.
Ein großer Vorteil des im Kapitel 4 vorgestellten KKR-Verfahrens besteht in der Tren-
nung der Streueigenschaften der einzelnen Potentiale von der Streuung infolge ihrer geo-
metrischen Anordnung. Die GREENsche Funktion des betrachteten Systems setzt sich daher
aus einem von der Einzelstreuung herrührenden Beitrag und einem strukturellen Anteil, der
aus der Vielfachstreuung resultiert, zusammen. Demzufolge wird zunächst die Streuung an
einem Muffin-Tin-Potential V (r) diskutiert, bevor im Kapitel 4 auf die Vielfachstreuung ein-
gegangen wird.
3.3. Greensche Funktion freier Elektronen
Aus den Ausführungen im Abschnitt 3.1.2 ist es ersichtlich, zunächst als Referenzsystem
ˆ̊H(r) = −∇2 für verschwindendes Potential V (r) = 0 zu behandeln, da hierfür eine ana-
lytische Lösung leicht angebbar ist. Sind die Eigenfunktionen und die GREENsche Funktion
freier Elektronen bekannt, so kann im Rahmen der GREENschen Funktionsmethode in ein-
facher Weise das gestörte System, die Streuung an einem zentralsymmetrischen Potential,
gelöst werden.
Ausgangspunkt ist die SCHRÖDINGER-Gleichung für freie Elektronen
(−∇2 − ε̊k) ϕ̊k(r) = 0 (3.59)
mit der Randbedingung, daß die Eigenfunktionen von ˆ̊H(r) für r → ∞ endlich sind. Damit
ergeben sich als einfachste Lösung ebene Wellen
ϕ̊k(r) = 〈r|k〉 =
1√
V
eikr (3.60)
4Die Entwicklung des COULOMB-Potentials und der Dichte wird in den vorliegenden Rechnungen bis zu
einem Drehimpuls l = 2 · lmax durchgeführt (siehe auch DRITTLER et al. 1988, Anhang D).
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und ein kontinuierliches Spektrum reeller Eigenwerte
ε̊k = k2 , (3.61)
welches sich von 0 bis + ∞ erstreckt. V ist das Volumen des betrachteten Systems, das im
allgemeinen den gesamten Raum einnimmt.
3.3.1. Lösung der radialen Schrödinger-Gleichung
Im weiteren soll die sphärische Symmetrie bei der Lösung der SCHRÖDINGER-Gleichung
Berücksichtigung finden. Der Drehimpuls ist für kugelsymmetrische Potentiale ein Integral
der Bewegung, d. h. Zustände mit verschiedenen Drehimpulsen nehmen unabhängig vonein-
ander an der Streuung teil und die Eigenfunktionen können nach Drehimpulsen L klassifi-
ziert werden. Der Index L = {l,m} ist eine Kombination aus Drehimpulsquantenzahl l und
magnetischer Quantenzahl m. Damit stellen sich einfallende ebene Wellen als Überlagerung
von Partialwellen mit verschiedenen Drehimpulsen dar. Unter Verwendung der Drehimpuls-
entwicklung für
ϕ̊k(r) =
1√
V
∑
L
c̊L(k) ϕ̊L(r; E) (3.62)
mit
ϕ̊L(r; E) = ϕ̊l(r; E) YL(r̂) (3.63)
ergibt sich die radiale SCHRÖDINGER-Gleichung
(
−1
r
∂2
∂r2
r + l(l + 1)
r2
− E
)
ϕ̊l(r; E) = 0 (3.64)
für die unbekannte Funktion ϕ̊l(r; E). Die Abhängigkeit von der magnetischen Quanten-
zahl m verschwindet, da das Streuproblem für kugelsymmetrische Potentiale zylindersym-
metrisch um k ist. Die Funktionen YL(r̂) sind reelle sphärische Harmonische und hängen nur
von der Richtung des Vektors r, also von r̂ = rr , ab. Mit der Substitution x =
√
Er und der
Ersetzung von ϕ̊l(r; E) durch ul(x) geht Gleichung (3.64) über in
(
− ∂
2
∂x2
+ l(l + 1)
x2
− 1
)
x ul(x) = 0 . (3.65)
Diese Differentialgleichung besitzt zwei reelle Fundamentallösungen u(1)l (x) und u
(2)
l (x),
die gleich der sphärischen BESSEL-Funktion jl(x) bzw. NEUMANN-Funktion nl(x) sind
u(1)l (x) = jl(x) = (−x)l
(
1
x
∂
∂x
)l
j0(x) mit j0(x) =
sin x
x
, (3.66)
u(2)l (x) = nl(x) = (−x)l
(
1
x
∂
∂x
)l
n0(x) mit n0(x) = −
cos x
x
. (3.67)
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Abbildung 3.2: a) Sphärische BESSEL-Funktion jl(x) und b) sphärische NEUMANN-
Funktion nl(x) für l = 0, 1, 2, 3.
Abbildung 3.2 veranschaulicht den Kurvenverlauf beider Funktionen für kleine Werte von l.
Das Verhalten dieser Funktionen wird für kleine x durch den abstoßenden Zentrifugalterm
∼ x−2 in (3.65) bestimmt, welcher jedoch für große x vernachlässigt werden kann. Entspre-
chend dem Verhalten am Ursprung bezeichnet man jl(x) als reguläre Lösung und nl(x) als
irreguläre Lösung und es gilt (ABRAMOWITZ und STEGUN 1984)
jl(x) −−−→
x→0
x l
(2l + 1)!! , jl(x) −−−→x→∞
sin(x − l π2 )
x
, (3.68)
nl(x) −−−→
x→0
− (2l + 1)!!
x l+1
, nl(x) −−−→
x→∞
−
cos(x − l π2 )
x
. (3.69)
Aus der SCHRÖDINGER-Gleichung (3.65) läßt sich eine WRONSKI-Relation für die beiden
Fundamentallösungen ableiten
x2 W{ jl(x), nl(x)}x = x2
[
jl(x)
∂nl(x)
∂x
− nl(x)
∂ jl(x)
∂x
]
= 1 , (3.70)
wobei die Konstante auf der rechten Seite am einfachsten unter Verwendung der asymptoti-
schen Ausdrücke für x → ∞ von jl(x) und nl(x) bestimmt werden kann.
Für r → ∞, d. h. x → ∞, verschwindet der Zentrifugalterm in (3.65) und die Lösungen
sollten sich wie 1x e
i x bzw. −[nl(x) − i jl(x)] verhalten. Die sphärische HANKEL-Funktion
h+l (x) zeigt das entsprechende asymptotische Verhalten und ist eine Linearkombination der
beiden Fundamentallösungen
h±l (x) = nl(x)∓ i jl(x) . (3.71)
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Sie wird ebenfalls als irreguläre Lösung bezeichnet und beschreibt auslaufende Kugelwellen.
Die WRONSKI-Relation
W{ jl(x), h+l (x)}x =
1
x2
(3.72)
ergibt sich direkt aus (3.70).
Die Lösungen der radialen SCHRÖDINGER-Gleichung für freie Elektronen lauten
ϕ̊
(1)
l (r; E) = jl(
√
Er) , (3.73)
ϕ̊
(2)
l (r; E) = nl(
√
Er) (3.74)
und erfüllen die WRONSKI-Relation
W{ϕ̊(1)l (r; E), ϕ̊
(2)
l (r; E)}r = W{ jl(
√
Er), nl(
√
Er)}r =
1√
Er2
. (3.75)
Mit ihrer Kenntnis ist es nun möglich, die unbekannten Entwicklungskoeffizienten c̊L(k)
aus (3.62) zu bestimmen. Da eikr regulär ist, gehen nur die regulären radialen Wellenfunktio-
nen ϕ̊(1)l ein. Wegen der Zylindersymmetrie um k können nur sphärische Harmonische einen
Beitrag liefern, die unabhängig vom Winkel zwischen k und r sind. Diese gehören zur ma-
gnetischen Quantenzahl m = 0 und sind proportional zu den LEGENDREschen Polynomen.
Durch eine Potenzreihenentwicklung erhält man
eikr =
∑
L
4π i l jl(kr) YL(k̂) YL(r̂) (3.76)
und ein Vergleich mit (3.62) liefert
c̊L(k) = 4π i lYL(k̂) (3.77)
(für eine genaue Herleitung siehe MERTIG, MROSAN und ZIESCHE 1987, Appendix A).
Es sei angemerkt, daß die sphärischen BESSEL- und NEUMANN-Funktionen allgemeine
Funktionen zu komplexen Argumenten x sind. Die radialen Lösungen sind somit analytisch
in die komplexe Ebene fortsetzbar und erlauben die Verwendung einer komplexen Kontur-
integration (siehe Anhang A).
3.3.2. Greensche Funktion
Die GREENsche Funktion freier Elektronen ist die Lösung der Differentialgleichung
(z + ∇2) g̊(r, r′; z) = δ(r − r′) . (3.78)
Ausgehend von der Spektraldarstellung (vgl. (3.13))
g̊(r, r′; z) =
∑
k
〈r|k〉〈k|r′〉
z − k2 =
1
(2π)3
∫
d3k
eik(r−r
′)
z − k2 . (3.79)
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erhält man mit % = r − r′ und ϑ als Winkel zwischen k und %
g̊(r, r′; z) = 1
4π2
∫ ∞
0
dk
k2
z − k2
∫ π
0
dϑ sinϑ eik% cosϑ
= 1
4π2
∫ ∞
0
dk
k2
z − k2
eik% − e−ik%
ik%
= 1
4iπ2%
∫ +∞
−∞
dk
k eik%
z − k2 . (3.80)
Der Integrationspfad kann durch einen unendlich ausgedehnten Halbkreis in der oberen kom-
plexen Halbebene geschlossen werden. Für komplexe z mit Im z > 0 hat der Integrand einen
Pol bei
√
z und mit dem Residuensatz für Innengebiete folgt
g̊(r, r′; z) = − e
i
√
z|r−r′|
4π |r − r′| . (3.81)
Ist z gleich dem kontinuierlichen Spektrum der reellen Eigenwerte von ∇2, so ist g̊(r, r′; z)
nicht definiert wohl aber die retardierte GREENsche Funktion g̊(r, r′; E) und es gilt
g̊(r, r′; E) = − e
i
√
E|r−r′|
4π |r − r′| . (3.82)
Für die weitere Diskussion ist es zweckmäßig, die GREENsche Funktion g̊(r, r′; E)
nach den Streulösungen der SCHRÖDINGER-Gleichung freier Elektronen zu entwickeln. Mit
(3.76) folgt für (3.79)
g̊(r, r′; E) = − 1
π
∑
L
YL(r̂) YL(r̂′)
∫ +∞
−∞
dk k2
jl(kr) jl(kr ′)
E + iγ − k2 mit γ → 0
+ . (3.83)
Die Berechnung erfolgt über ein Konturintegral in der komplexen k-Ebene und es ergibt sich
(siehe MERTIG et al. 1987)
g̊(r, r′; E) =
∑
L
YL(r̂) g̊l(r, r ′; E) YL(r̂′) (3.84)
mit
g̊l(r, r
′; E) =
√
E jl(
√
Er<) h
+
l (
√
Er>) , (3.85)
wobei r< ≡ min{r, r ′} und r> ≡ max{r, r ′} bedeuten.
3.4. Streuung am zentralsymmetrischen Potential
3.4.1. Radiale Lösungen, t- und α-Matrizen
Der HAMILTON-Operator zu einem sphärisch symmetrischen Potential endlicher Reichweite
lautet
Ĥ(r) = −∇2 + V (r) mit V (r)
{
6= 0
= 0 für r   S . (3.86)
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Die Eigenlösungen ϕk(r) von
Ĥ(r) ϕk(r) = E ϕk(r) (3.87)
lassen sich aufgrund der sphärischen Symmetrie des Potentials nach Drehimpulsen ent-
wickeln, d. h. mit
ϕL(r; E) = ϕl(r; E) YL(r̂) (3.88)
ergibt sich für die radiale SCHRÖDINGER-Gleichung
(
−1
r
∂2
∂r2
r + l(l + 1)
r2
+ V (r)− E
)
ϕl(r; E) = 0 . (3.89)
Zu jeder (auch komplexwertigen) Energie E und jedem Drehimpuls l existieren zwei li-
near unabhängige Lösungen, die entsprechend ihrem Verhalten am Ursprung als reguläre
Lösung Rl(r; E) und als irreguläre Lösung Hl(r; E) bezeichnet werden. Die radialen Lö-
sungen zum Potential V (r) werden unter Verwendung der radialen Wellenfunktionen freier
Elektronen (3.73, 3.74) und der zugehörigen GREENschen Funktion (3.84) über eine LIPP-
MANN-SCHWINGER-Gleichung bestimmt
ϕL(r; E) = ϕ̊L(r; E)+
∫
d3r ′ g̊(r, r′; E) V (r ′) ϕL(r′; E) . (3.90)
Die Integration erstreckt sich dabei über die räumliche Ausdehnung des Potentials V (r).
Reguläre Lösung und α-Matrix
Zunächst wird die reguläre Lösung näher betrachtet. Durch Einsetzen von (3.73) in Glei-
chung (3.90) und unter Verwendung der Orthogonalitätsrelation für sphärische Harmonische
∫
d r̂ YL(r̂) YL ′(r̂) = δL L ′ (3.91)
folgt für die reguläre Lösung
Rl(r; E) = jl(
√
Er)+
∫ S
0
dr ′ r ′2 g̊l(r, r
′; E) V (r ′) Rl(r ′; E) . (3.92)
Sie beschreibt die Streuung der einlaufenden Kugelwelle jl(
√
Er) YL(r̂) am Potential V (r).
Außerhalb der Reichweite S des Potentials V (r) ist Rl(r; E) eine Linearkombination der
sphärischen BESSEL- und HANKEL-Funktionen
Rl(r; E) = jl(
√
Er)+
√
E h+l (
√
Er)
∫ S
0
dr ′ r ′2 jl(
√
Er ′) V (r ′) Rl(r
′; E) . (3.93)
Im Bereich r < S hängt die radiale Wellenfunktion Rl(r; E) vom genauen Verlauf des
Potentials V (r) ab und unterscheidet sich ihrem Wesen nach von der freien Lösung. Um
Rl(r; E) für r < S zu erhalten, muß die SCHRÖDINGER-Gleichung numerisch gelöst werden
(siehe Anmerkungen am Ende dieses Abschnitts).
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Das Verhalten von Rl(r; E) für r → 0 wird im wesentlichen durch das Verhalten der
BESSEL-Funktion jl(
√
Er) ∼ r l bestimmt. Mit (3.85) gilt
Rl(r; E) ∼= jl(
√
Er) αl(E) für r → 0 , (3.94)
wobei der Faktor αl durch
αl(E) = 1 +
√
E
∫ S
0
dr ′ r ′2 h+l (
√
Er ′) V (r ′) Rl(r; E) (3.95)
gegeben ist und die „Verstärkung“ der ungestörten, einlaufenden Kugelwelle durch das Po-
tential V (r) für kleine r beschreibt. Die α-Matrix spielt eine besondere Rolle bei der Berech-
nung der LLOYDschen Formel für komplexe Energien (siehe Abschnitt 3.4.2). Alternativ
folgt aus Gleichung (3.94) mit (3.72) eine Darstellung von αl(E) durch eine WRONSKI-
Relation
αl(E) =
√
E lim
r→0
W{r Rl(r, E), rh+l (
√
Er)}r . (3.96)
Irreguläre Lösung
Für die irreguläre Lösung Hl(r; E) lautet die LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung in Ana-
logie zu (3.92)
Hl(r; E) = H̊l(r; E)+
∫ S
0
dr ′ r ′2 g̊l(r, r
′; E) V (r ′) Hl(r ′; E) . (3.97)
Wegen der im Abschnitt 3.4.2 verwendeten Entwicklung der GREENschen Funktion nach
den Streulösungen Rl(r; E) und Hl(r; E) wird H̊l(r; E) als Lösung der potentialfreien
SCHRÖDINGER-Gleichung so gewählt, daß Hl(r; E) außerhalb der Reichweite S des Po-
tentials V (r) in eine auslaufende Kugelwelle übergeht
Hl(r; E) = h+l (
√
Er) für r ≥ S . (3.98)
Durch Einsetzen dieser Gleichung in (3.97) ergibt sich für H̊l(r; E)
H̊l(r; E) = h+l (
√
Er)
[
1 −
√
E
∫ S
0
dr ′ r ′2 jl(
√
Er ′) V (r ′) Hl(r
′; E)
]
. (3.99)
Die WRONSKI-Relation zwischen Rl(r; E) und Hl(r; E) läßt sich mit (3.93) und (3.98)
aus dem Verhalten dieser Funktionen für r ≥ S auf die WRONSKI-Relation der freien Lö-
sungen (3.72) zurückführen
W{Rl(r; E), Hl(r; E)}r = W{ jl(
√
Er), h+l (
√
Er)}r =
1√
Er2
. (3.100)
Diese Beziehung ist für kleine r ebenso gültig
1 =
√
E lim
r→0
W{r Rl(r; E), r Hl(r; E)}r (3.101)
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und der Vergleich mit (3.96) liefert
Hl(r; E) ∼= h+l (
√
Er)
1
αl(E)
für r → 0 , (3.102)
d. h. Hl(r; E) divergiert für r → 0 wie die ungestörte Lösung h+l (
√
Er) ∼ r−l−1.
Durch die obige Wahl der Randbedingungen zeigen die radialen Lösungen Rl(r; E) und
Hl(r; E) für r → 0 ein komplementäres Verhalten gegenüber den freien Lösungen, d. h.
für V (r) → 0 folgt αl(E) → 1 und damit gehen Rl(r; E) → jl(
√
Er) und Hl(r; E) →
h+l (
√
Er) über.
t-Matrix
Für ein einzelnes Streupotential wird der in Abschnitt 3.1.2 eingeführte Übergangsopera-
tor mit t̂(E) bezeichnet. Weiterhin wird t̂(E) als „on energy shell“-Operator aufgefaßt,
d. h. die Projektion von t̂(E) auf den Unterraum betrachtet, der durch alle Eigenfunktio-
nen 〈r|L〉 = ϕ̊L(r; E) des ungestörten HAMILTON-Operators ˆ̊H(r) = −∇2 zu gegebener
Energie E aufgespannt wird. Damit vertauschen t̂(E) und ˆ̊H und beide Operatoren besitzen
ein gemeinsames Eigenfunktionensystem (siehe auch Anhang B). Der Übergangsoperator
t̂(E) kann in Ortsdarstellung analog zu (3.84) dargestellt werden
〈r|t̂(E)|r′〉 = t (r, r′; E) =
∑
L ,L ′
YL(r̂) tL L ′(r, r ′; E) YL ′(r̂′) . (3.103)
und für die zugehörigen Matrixelemente folgt
tL L ′(E) = 〈L|t̂(E)|L ′〉 =
∫∫
d3r d3r ′ ϕ̊∗L(r, E) t (r, r
′; E) ϕ̊L ′(r′, E) . (3.104)
Im Falle eines sphärisch symmetrischen Potentials V (r) und unter Beachtung von (3.73,
3.91, 3.103) folgt die Diagonalität der t-Matrix bezüglich des Drehimpulses
tL L ′(E) = δL L ′ tl(E) , (3.105)
wobei tl(E) nur vom Drehimpulsindex l abhängt und durch
tl(E) =
∫ S
0
dr r2ϕ̊∗l (r, E)
∫ S
0
dr ′ r ′2 tl(r, r
′; E) ϕ̊l(r ′, E) . (3.106)
gegeben ist. Nach Gleichung (3.40) gilt
V |ϕL〉 = t̂(E)|ϕ̊L〉 (3.107)
und eine analoge Umformung liefert
V (r) ϕl(r; E) =
∫ S
0
dr ′ r ′2 tl(r, r
′; E) ϕ̊l(r ′, E) . (3.108)
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Damit vereinfacht sich (3.106) zu
tl(E) =
∫ S
0
dr r2ϕ̊∗l (r, E)V (r) ϕl(r; E) . (3.109)
Die t-Matrix beschreibt den Übergang zwischen den einfallenden ungestörten Lösungen
ϕ̊l(r; E) und den am Potential V (r) gestreuten Wellen ϕl(r; E) und enthält alle Informa-
tionen über das Streupotential V (r).
Im weiteren wird aus Gründen der Zweckmäßigkeit folgende Definition der Matrix tl(E)
verwendet
tl(E) ≡
∫ S
0
dr r2ϕ̊l(r, E)V (r) ϕl(r; E) . (3.110)
Im Falle reeller Energien treten keine Unterschiede zwischen (3.109) und (3.110) auf. Unter
Verwendung der regulären Lösungen (3.73) und Rl(r; E) ergibt sich
tl(E) =
∫ S
0
dr r2 jl(
√
Er) V (r) Rl(r; E) . (3.111)
Damit kann die Gleichung (3.93) auch wie folgt geschrieben werden
Rl(r; E) = jl(
√
Er)+
√
E h+l (
√
Er) tl(E) für r ≥ S , (3.112)
und alternativ läßt sich tl(E) mit (3.72) über eine WRONSKI-Relation berechnen
tl(E) = W{r jl(
√
Er), r Rl(r; E)}r für r ≥ S . (3.113)
Es sei angemerkt, daß alle bisher abgeleiteten Größen die gewünschten analytischen Ei-
genschaften auf dem physikalischen Blatt der komplexen Energieebene besitzen. Eine Dis-
kussion für den Fall reeller Energien und der dabei auftretenden Streuphasen findet sich im
Anhang B.
Numerische Umsetzung
Die numerische Berechnung der Radialfunktionen, t- und α-Matrizen ist ausführlich bei
DRITTLER et al. (1988) und DRITTLER (1991) beschrieben. Für die Berechnung der radialen
Wellenfunktionen wird die SCHRÖDINGER-Gleichung in zwei gekoppelte Differentialglei-
chungen 1. Ordnung aufgespalten, zu deren Lösung ein ADAMS Prediktor-Korrektor Verfah-
ren 6. Ordnung (DRITTLER 1991) verwendet wird. Die reguläre Lösung Rl(r; E)wird durch
Auswärtsintegration vom Ursprung bis zum WIGNER-SEITZ-Radius RW S und die irreguläre
Lösung Hl(r; E) durch Integration in umgekehrter Richtung bestimmt. Die Startwerte am
Ursprung erhält man durch eine Potenzreihenentwicklung von Rl(r; E)
Rl(r; E) = al(E)
(
r l + c1r l+1 + . . .
)
, (3.114)
wobei der Normierungsfaktor al(E) durch (3.112) bestimmt wird und zunächst al(E) = 1
gesetzt wird. Mit den so berechneten unnormierten regulären Lösungen Rl(r; E) und ihren
radialen Ableitungen R′l(r; E) bei RW S wird die t-Matrix über die WRONSKI-Beziehung
tl(E) = −
1√
E
W{r Rl(r; E), r jl(
√
Er)}r
W{r Rl(r; E), rh+l (
√
Er)}r
für r ≥ RW S (3.115)
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bestimmt, welche für beliebige Normierungen al(E) gültig ist und sich aus (3.113) unter
Verwendung von (3.100) mit Hl(r; E) = h+l (
√
Er) für r ≥ RW S ergibt. Anschließend wird
die Normierung al(E) von Rl(r; E) über (3.112) bestimmt. Einsetzen des asymptotischen
Ausdrucks (3.68) von jl(
√
Er) für r → 0 in (3.94) und Vergleich mit (3.114) führt auf eine
einfache Berechnung der α-Matrizen
αl(E) =
(
1√
E
)l
(2l + 1)!! al(E) . (3.116)
3.4.2. Greensche Funktion und verallgemeinerte Lloydsche Formel
Mit dem in (3.86) eingeführten HAMILTON-Operator Ĥ(r) zum Potential V (r) endlicher
Reichweite S ist die retardierte GREENsche Funktion als Lösung der inhomogenen Diffe-
rentialgleichung
[
E + iγ + ∇2 − V (r)
]
gs(r, r′; E) = δ(r − r′) für γ → 0+ (3.117)
definiert und kann für sphärisch symmetrische Potentiale analog zu (3.84) nach reellen Ku-
gelflächenfunktionen entwickelt werden
gs(r, r′; E) =
∑
L
YL(r̂) gl(r, r ′; E) YL(r̂′) . (3.118)
Sie ist mit der GREENschen Funktion freier Elektronen über eine DYSON-Gleichung ver-
knüpft und es gilt nach (3.52) für die radiale GREENsche Funktion
gl(r, r
′; E) = g̊l(r, r ′; E)+
∫ S
0
dr ′′ r ′′2 g̊l(r, r
′′; E) V (r ′′) gl(r ′′, r ′; E) . (3.119)
Mit der Entwicklung der δ-Distribution
δ(r − r′) = 1
rr ′
δ(r − r ′)
∑
L
YL(r̂) YL(r̂′) (3.120)
läßt sich auch (3.117) in eine Bestimmungsgleichung für die radiale GREENsche Funktion
umformen
(E + iγ + ∂
2
∂r2
− V (r)) rgl(r, r ′; E) =
1
r ′
δ(r − r ′) für γ → 0+ . (3.121)
Aus ihr folgt direkt, daß gl(r, r ′; E) für r 6= r ′ der entsprechenden homogenen Differential-
gleichung genügt, welche als Fundamentallösungen die im vorigen Abschnitt eingeführten
radialen Wellenfunktionen Rl(r; E) und Hl(r; E) besitzt. Weiterhin ist gl(r, r ′; E) für alle
r , r ′ stetig, nicht aber ihre Ableitung an der Stelle r = r ′, denn aus (3.121) folgt
lim
η→0+
∂
∂r
gl(r, r
′; E)
∣∣∣∣
r=r ′+η
r=r ′−η
= 1
r2
. (3.122)
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Insbesondere soll gl(r, r ′; E) für verschwindendes Potential in g̊l(r, r ′; E) übergehen. Dies
wird gewährleistet, wenn an die Stelle der freien Streulösungen jl(
√
Er) und h+l (
√
Er) die
radialen Lösungen Rl(r; E) und Hl(r; E) zum Potential V (r) treten. Die radiale GREENsche
Funktion gl(r, r ′; E) lautet somit
gl(r, r
′; E) =
√
E Rl(r<; E) Hl(r>; E) , (3.123)
wobei wieder r< ≡ min{r, r ′} und r> ≡ max{r, r ′} bedeuten. Einsetzen von gl(r, r ′; E) in
(3.122) führt auf die WRONSKI-Relation (3.100).
Verallgemeinerte Lloydsche Formel
Die lokale Zustandsdichte des ungestörten Systems ist nach (3.23) durch
n̊(r; E) = − 2
π
Im g̊(r, r; E) (3.124)
gegeben. Das Einbringen eines Störpotentials V (r) führt zu einer Änderung der lokalen
Zustandsdichte, die auf Grund langreichweitiger Ladungsdichteoszillationen weit über die
Ausdehnung S des Störpotentials hinausreicht und die folgende Änderung der totalen Zu-
standsdichte verursacht
1n(E) = n(E)− n̊(E) = − 2
π
∫
d3r Im{gs(r, r; E)− g̊(r, r; E)} . (3.125)
Unter Beachtung von (B.29) läßt sich 1n(E) nach Drehimpulsen zerlegen
1n(E) = 2
∑
L
1nl(E) = 2
∑
l
(2l + 1)1nl(E) , (3.126)
wobei die1nl(E) die Änderung der partiellen Zustandsdichten pro Spinrichtung bezeichnen
1nl(E) = −
1
π
∫ ∞
0
dr r2 Im{gl(r, r; E)− g̊l(r, r; E)} . (3.127)
Nach Ausführung der Integration für reelle Energien ergibt sich
1nl(E) =
1
π
∂δl(E)
∂E
(3.128)
(siehe Anhang B). Die Änderung der partiellen Zustandsdichte 1nl(E) ist von der Energie-
ableitung der reellen Streuphasen bestimmt (LLOYDsche Formel).
Für die Berechnung der Gesamtenergie, die über eine Konturintegration in der komple-
xen Energieebene erfolgt, wird die analytische Fortsetzung von 1nl(E) bzw. 1Nl(E), der
Änderung der integrierten Zustandsdichte, benötigt. Die explizite Verwendung der Streu-
phasen erweist sich dafür als wenig vorteilhaft, da diese Größen bzw. ihre Energieableitung
auf dem physikalischen Blatt der komplexen Energieebene Polstellen besitzen. Man kann
jedoch die Änderung1nl(E) als Imaginärteil der verallgemeinerten Zustandsdichte1gl(E)
auffassen (DRITTLER et al. 1988)
1nl(E) = −
1
π
Im1gl(E) , (3.129)
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welche direkt über die GREENschen Funktionen gl(r, r; E) und g̊l(r, r; E) definiert ist
1gl(E) =
∫ ∞
0
dr r2 [gl(r, r; E)− g̊l(r, r; E)] , (3.130)
und damit die gewünschten analytischen Eigenschaften aufweist. Mit den entsprechenden
Darstellungen der radialen GREENschen Funktionen (3.85) und (3.123) ergibt sich
1gl(E) = lim
R→∞
√
E
∫ R
0
dr r2[Rl(r; E) Hl(r; E)− jl(
√
Er) hl(
√
Er)] . (3.131)
Wie von DRITTLER et al. (1988, Anhang C) gezeigt wurde, kann die uneigentliche Integrati-
on explizit ausgeführt werden und als Ergebnis erhält man die verallgemeinerte LLOYDsche
Formel
1gl(E) = −
∂
∂E
lnαl(E) = −
α′l(E)
αl(E)
, (3.132)
wobei die αl(E) die in Abschnitt 3.4.1 definierten α-Matrizen sind. Die verallgemeinerte
integrierte Zustandsdichte1Gl(E) lautet somit
1Gl(E) = − lnαl(E) . (3.133)
Im Falle reeller Energien folgt für (3.129) mit (3.131) unter Berücksichtigung der Dar-
stellung der α-Matrix (B.19)
1nl(E) =
1
π
Im
{
∂
∂E
ln
(
|αl(E)| eiδl (E)
)}
= 1
π
∂δl(E)
∂E
(3.134)
und damit (3.128).
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Metallische Festkörper sind wegen des Fehlens gerichteter Bindungen zwischen den Atomen
zum einen durch dichtgepackte Strukturen mit kubischen, tetragonalen, hexagonalen und an-
deren Gittern und zum anderen durch eine von den Valenzelektronen vermittelte kurzreich-
weitige Abschirmung von Störungen im System gekennzeichnet. Dies erlaubt, wie bereits
im Abschnitt 3.2 ausgeführt, die Zerlegung des Kristallpotentials in eine Summe einzel-
ner Zellpotentiale, deren Verlauf im Rahmen einer MT-Näherung oder durch Mitnahme der
anisotropen Anteile auch durch ein volles Zellpotential beschrieben werden kann. Die elek-
tronische Struktur des betrachteten Systems wird durch alle möglichen Streuprozesse der
Valenzelektronen an den Potentialtöpfen bestimmt. Die Streuung an den einzelnen Poten-
tialen kann dabei vom Beitrag der geometrischen Anordnung der Streuer, dem sogenannten
strukturellen Anteil, getrennt behandelt werden. Dies ist ein entscheidender Vorteil des Viel-
fachstreuformalismus.
Das von KORRINGA (1947), KOHN und ROSTOKER (1954) entwickelte KKR-Verfahren
beruht auf diesem Vielfachstreuformalismus für ideale Kristalle. Es verwendet zur Beschrei-
bung der Streueigenschaften der Potentiale die im Anhang B erläuterten Streuphasen und
zählt zu einem der frühesten und genauesten Bandstrukturverfahren. Davon ausgehend ent-
wickelten DUPREE (1961), BEEBY (1967) und HOLZWARTH (1975) eine GREENsche Funk-
tionsmethode zur Behandlung von Systemen mit lokalisierten Störungen. Erste selbstkonsi-
stente Rechnungen im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie von ZELLER und DEDERICHS
(1979) erlaubten die Anwendung der KKR-GREENschen Funktionsmethode auf reale phy-
sikalische Systeme, wie z. B. Punktdefekte und Cluster in Metallen (PODLOUCKY et al.
1980, BRASPENNING et al. 1984). Seitdem ist diese Methode in vielfältiger Weise wei-
ter entwickelt worden. So können das volle Zellpotential (DEDERICHS et al. 1992, DRITT-
LER 1991) berücksichtigt, Kräfte und Gitterrelaxationen (STEFANOU et al. 1987, PAPANI-
KOLAOU et al. 1997) als auch Oberflächen und Schichtsysteme (ZELLER et al. 1992, LANG
1991) sowie Punktdefekte an Oberflächen (LANG et al. 1994, WILDBERGER, DEDERICHS,
LANG, STEPANYUK und ZELLER 1995, WILDBERGER, STEPANYUK, LANG, ZELLER und
DEDERICHS 1995, STEPANYUK et al. 1996) behandelt werden.
Traditionell wird für die Berechnung von Festkörperbandstrukturen der freie Raum als
Bezugssystem gewählt. Jedoch kann prinzipiell die KKR-GREENsche Funktionsmethode be-
züglich eines beliebigen Referenzsystems formuliert werden. Durch geeignete Wahl des Re-
ferenzsystems kann eine exakte Transformation der freien Strukturkonstanten auf räumlich
exponentiell abfallende Strukturkonstanten erreicht werden (ZELLER et al. 1995). In Ana-
logie zu Tight-Binding-Modellen, die nur eine kurzreichweitige Kopplung zwischen einer
bestimmten Anzahl nächster Nachbarn zulassen, vereinfacht sich durch die Verwendung der
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kurzreichweitigen bzw. abgeschirmten (screened) Strukturkonstanten der numerische Auf-
wand erheblich. Insbesondere für Schichtsysteme skaliert er linear mit der Systemgröße
und erlaubt damit eine Berechnung der Elektronenstruktur von 500 und mehr Atomen pro
Elementarzelle. Die Genauigkeit des traditionellen KKR-Verfahrens bleibt dabei erhalten
(ZELLER 1997). Anwendungen dieses Zugangs auf Oberflächen und Schichtsysteme finden
sich bei WILDBERGER et al. (1997) und WILDBERGER (1997) sowie ZAHN et al. (1997)
und ZAHN (1998), wobei im Rahmen dieser Arbeit für die Berechnung der elektronischen
Struktur des Idealkristalls die Implementierung von ZAHN et al. verwendet wird.
In diesem Kapitel werden zunächst die Berechnung der GREENschen Funktion des Ideal-
kristalls und des Defektsystems sowie die Bestimmung der Strukturkonstanten des freien
Raums und die damit verbundenen Probleme kurz erläutert. Im Anschluß wird der Zugang
zu der im Realraum abgeschirmten KKR-Methode (Screened KKR) vorgestellt, die Wahl
des Referenzsystems und die daraus resultierenden numerischen Vorteile diskutiert sowie
die Bestimmung der Eigenzustände und der FERMI-Fläche behandelt.
4.1. Allgemeine Form der Greenschen Funktion
Die retardierte GREENsche Funktion für eine periodische Anordnung oder ein Cluster von
sphärischen Streupotentialen V n(|r−Rn|) endlicher Reichweite S, welche an den Positionen
Rn der Atome zentriert sind, erfüllt die folgende Bestimmungsgleichung
[
E + iγ + ∇2 − V (r)
]
g(r, r′; E) = δ(r − r′) für γ → 0+ (4.1)
mit V (r) =
∑
n V
n(|r−Rn |) aus (3.57). Für einen idealen Kristall mit einem Atom pro Ele-
mentarzelle sind alle V n identisch, wohingegen in Systemen mit regelmäßigen Überstruktu-
ren wie geordnete Legierungen oder Schichtsysteme verschiedene Streupotentiale auftreten
können.
Es erweist sich als vorteilhaft, zellzentrierte Koordinaten entsprechend
r → Rn + r bzw. r′ → Rn′ + r′ (4.2)
einzuführen, wobei die neuen Koordinaten r und r′ auf den Raum der Potentialkugeln der
Atome an den Gitterpositionen Rn und Rn
′
beschränkt sind (siehe Abbildung 4.1). Die retar-
dierte GREENsche Funktion g(Rn + r,Rn′ + r′; E) erfüllt dann für alle Zellen n und n′ die
SCHRÖDINGER-Gleichung
[
E + iγ + ∇2 − V n(r)
]
g(Rn + r,Rn′ + r′; E) = δnn′ δ(r − r′) für γ → 0+ .
(4.3)
Für Rn 6= Rn′ verschwindet der Quellterm und die GREENsche Funktion erfüllt die ho-
mogene SCHRÖDINGER-Gleichung. Somit kann sie nach den Eigenfunktionen RnL(r; E) =
Rnl (r; E) YL(r̂) mit Rnl (r; E) als regulärer Lösung der radialen SCHRÖDINGER-Gleichung
zum Potential V n(r) und zur Energie E entwickelt werden. Ist Rn = Rn′ , so muß die
GREENsche Funktion die Quellbedingung δ(r − r′) in der Zelle n erfüllen und (4.3) geht
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Rnr
Rn
′r′
Abbildung 4.1: Zellzentrierte Koordinaten mit Rn und Rn
′
als Gittervektoren.
in Gleichung (3.117) über. Damit ergibt sich folgender Ansatz für die GREENsche Funktion
(PODLOUCKY et al. 1980)
g(Rn + r,Rn′ + r′; E) = δnn′ gns (Rn + r,Rn + r′; E)
+
∑
L ,L ′
RnL(r; E) gnn
′
L L ′(E) R
n′
L ′(r
′; E) (4.4)
mit gns (R
n + r,Rn + r′; E) als single site GREENsche Funktion
gns (R
n + r,Rn + r′; E) =
∑
L
YL(r̂) gnl (r, r
′; E) YL(r̂′) (3.118′)
und
gnl (r, r
′; E) =
√
E Rnl (r<; E) Hnl (r>; E) . (3.123′)
Der zweite Term in (4.4) beschreibt die Vielfachstreuung zwischen den Potentialen, wobei
die noch zu bestimmenden Entwicklungskoeffizienten gnn
′
L L ′(E) als „strukturelle GREENsche
Funktion“ bezeichnet werden und die gesamte Information über die Vielfachstreuprozesse
der Elektronen enthalten.
Freie Strukturkonstanten
Für verschwindende Potentiale V n(r) ≡ 0 entspricht Gleichung (4.4) der Drehimpulsent-
wicklung der freien GREENschen Funktion in zellzentrierten Koordinaten
g̊(Rn + r,Rn′ + r′; E) = δnn′ g̊(r, r′; E)+
∑
L ,L ′
jL(
√
Er) g̊nn
′
L L ′(E) jL ′(
√
Er′) (4.5)
mit g̊(r, r′; E) aus (3.84, 3.85).
Andererseits läßt sich die freie GREENsche Funktion aus (3.82) durch die sphärische
HANKEL-Funktion zur Ordnung 0 darstellen
g̊(Rn + r,Rn′ + r′; E) =
√
E
4π
h+0 (
√
E |r − r′ − Rnn′|) , (4.6)
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wobei Rnn
′
der Differenzvektor der Gittervektoren mit Rnn
′ = Rn′ − Rn ist. Mit dem Addi-
tionstheorem für die sphärische HANKEL-Funktion (siehe MERTIG et al. 1987)
h+0 (
√
E|r − r′|) = 4π
∑
L
jL(
√
Er<) h
+
L (
√
Er>) (4.7)
ergibt sich einerseits für n = n′ die Drehimpulsentwicklung von g̊(r, r′; E) aus (3.84, 3.85)
und andererseits für n 6= n′ mit |r − r′| < |Rnn′|
h+0 (
√
E |r − r′ − Rnn′|) = 4π
∑
L
jL(
√
E(r − r′)) h+L (
√
E Rnn
′
) . (4.8)
Entwickelt man den Term jL(
√
E(r − r′)) mit Hilfe des Additionstheorems der sphärischen
BESSEL-Funktionen (MERTIG et al. 1987)
i l jL(
√
E(r − r′)) = 4π
∑
L ′,L ′′
i l
′−l ′′ CL L ′L ′′ jL ′(
√
Er) jL ′′(
√
Er′) , (4.9)
so läßt sich durch Vergleich mit (4.5) die strukturelle GREENsche Funktion freier Elektronen
explizit angeben
g̊nn
′
L L ′(E) = (1 − δnn′) 4π
√
E
∑
L ′′
i l−l
′−l ′′CL L ′L ′′h
+
L ′′(
√
E Rnn
′
) . (4.10)
Die CL L ′L ′′ werden als GAUNT-Koeffizienten bezeichnet und sind durch
CL L ′L ′′ ≡
∫∫
d r̂ YL(r̂) YL ′(r̂) YL ′′(r̂) (4.11)
als Raumwinkelintegral definiert. Sie sind lediglich für |l ′ − l ′′| ≤ l ≤ |l ′ + l ′′| ≤ 2 · lmax
verschieden von Null (HAM und SEGALL 1961).
Da die GREENsche Funktion freier Elektronen analytisch angebbar ist, bietet es sich an,
dieses System aus Streuern mit verschwindendem Potential als Referenzsystem für die Be-
rechnung der GREENschen Funktion idealer Kristalle heranzuziehen. Die dabei auftretenden
Schwierigkeiten, hervorgerufen durch den langreichweitigen und oszillatorischen Charak-
ter von g̊nn
′
L L ′(E) bezüglich n und n
′ (vgl. (4.10)), werden im Abschnitt 4.4 diskutiert und
ihre mögliche Überwindung durch Transformation auf abgeschirmte Strukturkonstanten im
Rahmen der Screened KKR im Abschnitt 4.5 aufgezeigt.
4.2. Defekt-Greensche Funktion und Dysongleichung
Die GREENsche Funktion für das Defektsystem Ĝ(E), welches durch Störung einiger oder
aller Potentiale V̊ n(r) des Wirtskristalls entsteht, ist mit der GREENschen Funktion des Ide-
alkristalls ˆ̊G(E) über eine DYSON-Gleichung (3.47) verknüpft. In Ortsdarstellung und zell-
zentrierten Koordinaten lautet die Integralgleichung in Analogie zu (3.48)
G(Rn + r,Rn′ + r′; E) = G̊(Rn + r,Rn′ + r′; E)
+
∑
n′′
∫
d3r ′′ G̊(Rn + r,Rn′′ + r′′; E)1V n′′(r ′′)G(Rn′′ + r′′,Rn′ + r′; E) , (4.12)
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wobei 1V n(r) gleich der Potentialänderung in der Zelle n ist
1V n(r) = V n(r)− V̊ n(r) . (4.13)
Die Integration ist im allgemeinen wegen der kurzreichweitigen Abschirmung von Störungen
in Metallen nur auf die unmittelbare Umgebung des Defektes beschränkt, in der die Potenti-
alstörungen1V n(r)merklich von Null verschieden sind. Die Verwendung der GREENschen
Funktion des Idealkristalls, welche die gesamten Bandstruktureffekte des zugrundeliegenden
Wirtskristalls enthält, vermeidet alle Einbettungsprobleme, da die volle räumliche Ausdeh-
nung der GREENschen Funktion G(Rn + r,Rn′ + r′; E) exakt beschrieben wird, obwohl das
Defektproblem nur in dem gestörten Unterraum gelöst werden muß.
Setzt man die Entwicklung (4.4) für G(Rn + r,Rn′ + r′; E) und G̊(Rn + r,Rn′ + r′; E)
in Gleichung (4.12) ein, so erfüllen die Terme proportional zu δnn′ eine DYSON-Gleichung
für die on-site GREENschen Funktionen
G(Rn + r,Rn + r′; E) = Gn(r, r′; E) =
√
E
∑
L
RnL(r<; E) HnL(r>; E) , (4.14)
G̊(Rn + r,Rn + r′; E) = G̊n(r, r′; E) =
√
E
∑
L
R̊nL(r<; E) H̊nL(r>; E) (4.15)
zu den Streupotentialen des Defektsystems V n(r) und des Idealkristalls V̊ n(r) der Zelle n.
Die verbleibenden Terme bilden eine algebraische DYSON-Gleichung für die strukturellen
GREENschen Funktionen des Defektsystems Gnn
′
L L ′(E) und des Idealkristalls G̊
nn′
L L ′(E)
Gnn
′
L L ′(E) = G̊nn
′
L L ′(E)+
∑
n′′,L ′′
G̊nn
′′
L L ′′(E)1t
n′′
l ′′ (E)G
n′′n′
L ′′L ′(E) . (4.16)
Zu ihrer Herleitung werden zum einen die folgenden LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichungen
RnL(r; E) = R̊nL(r; E)+
∫
d3r ′ G̊nL(r, r
′; E)1V n(r ′)RnL(r′; E) , (4.17)
RnL(r; E) = R̊nL(r; E)+
∫
d3r ′ GnL(r, r
′; E)1V n(r ′)R̊nL(r′; E) , (4.18)
die sich aus (3.37) bzw. (3.43) unter Verwendung von (3.51) ergeben, und zum anderen die
Definition der zugehörigen t-Matrizen nach Gleichung (3.110)
tnl (E) =
∫ S
0
dr r2 jl(
√
Er) V n(r) Rnl (r; E) , (4.19)
t̊nl (E) =
∫ S
0
dr r2 jl(
√
Er) V̊ n(r) R̊nl (r; E) (4.20)
benötigt. Dabei bezeichnet 1tnl (E) die Differenz der t-Matrizen
1tnl (E) = tnl (E)− t̊nl (E) , (4.21)
45
4. Vielfachstreuung und Screened KKR
welche ebenfalls durch
1tnl (E) =
∫ S
0
dr r2 R̊nl (r; E)1V n(r) Rnl (r; E) . (4.22)
gegeben ist. Dies kann durch Einsetzen der radialen LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichungen
für Rnl (r; E) und R̊nl (r; E) bezüglich der freien Lösung unter Verwendung der Symmetrie-
relation (3.15) für die GREENsche Funktion freier Elektronen g̊(r, r′; E) gezeigt werden.
Alternativ läßt sich aus den radialen SCHRÖDINGER-Gleichungen für die regulären Lösun-
gen eine Darstellung der 1t-Matrix über eine WRONSKI-Relation am Rand S der Potentiale
V n(r) und V̊ n(r) ableiten
1tnl (E) = W{r R̊nl (r; E), r Rnl (r; E)}r
∣∣∣
r=S
. (4.23)
Speziell für rein reelle Energien E ergibt sich mit (B.10) der folgende Zusammenhang zwi-
schen den reellen Streuphasen und der 1t-Matrix
1tnl (E) = −
1√
E
sin
(
δnl (E)− δ̊nl (E)
)
e
i
(
δnl (E)+δ̊nl (E)
)
. (4.24)
Berechnung der Defekt-Greenschen Funktion
Die Berechnung der GREENschen Funktion des gestörten Systems zerfällt im wesentlichen
in fünf Schritte:
1. Berechnung der strukturellen GREENschen Funktion des Referenzsystems G̊nn
′
L L ′(E).
2. Berechnung der radialen Wellenfunktionen R̊nl (r; E) und H̊nl (r; E) sowie der t-Matrix
t̊nl (E) für alle verschiedenen Referenzpotentiale V̊
n(r) entsprechend den Ausführun-
gen in 3.4.1 auf Seite 37.
3. In gleicher Weise müssen die radialen Wellenfunktionen Rnl (r; E) und Hnl (r; E) so-
wie die zugehörige t-Matrix tnl (E) für alle Zellen mit 1V
n(r) 6= 0 bestimmt werden.
4. Die algebraische DYSON-Gleichung (4.16) wird durch Matrixinversion
Gnn
′
L L ′(E) =
∑
n′′,L ′′
[(
1 − G̊(E)1t (E)
)−1]nn′′
L L ′′
G̊n
′′n′
L ′′L ′(E) (4.25)
gelöst, um den Vielfachstreubeitrag in Gleichung (4.4) berechnen zu können.
5. Durch Addition der on-site GREENschen Funktion Gn(r, r′; E) aus (4.14) ergibt sich
schließlich die vollständige GREENsche Funktion G(Rn + r,Rn′ + r′; E), aus der die
relevanten physikalischen Größen, insbesondere die Dichte, berechnet werden können.
Bei der praktischen Durchführung der Rechnungen wird nur eine bestimmte Anzahl NC von
gestörten Kristallpotentialen berücksichtigt, sowie die Drehimpulsentwicklung der Streulö-
sungen und t-Matrizen bei l = lmax abgebrochen. Damit beschränkt sich die Lösung der
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DYSON-Gleichung auf einen Unterraum der Dimension NC · (lmax + 1)2, der selbst bei sehr
kleinen Systemen zu relativ großen Matrizengleichungen führt. Durch Anwendung eines
Symmetrisierungsprogramms von BRASPENNING (1982) kann die DYSON-Gleichung un-
ter Ausnutzung der lokalen Punktgruppensymmetrie blockdiagonalisiert und damit der nu-
merische Aufwand erheblich reduziert sowie die Berechnung von größeren Defektclustern
überhaupt erst ermöglicht werden (siehe BRASPENNING et al. 1984, ZELLER 1993).
Aus den bisherigen Ausführungen ist ersichtlich, daß die strukturelle GREENsche Funk-
tion des Referenzsystems G̊nn
′
L L ′(E) nur einmal berechnet werden muß, sofern bei gleichblei-
bendem Referenzsystem verschiedene nanostrukturelle Defekte betrachtet werden sollen.
Die Entkopplung der Bestimmung der Eigenschaften des Wirtskristalls vom Selbstkonsi-
stenzprozeß des Defektproblems ist ein enormer Vorteil der GREENschen Funktionsmetho-
de.
4.3. Verallgemeinerte Lloydsche Formel
Die gesamte Änderung der Zustandsdichte1n(E) im Defektsystem gegenüber der des idea-
len Kristalls ist analog zu (3.125) gegeben
1n(E) = − 2
π
∑
n
∫
d3r Im{G(Rn + r,Rn + r; E)− G̊(Rn + r,Rn + r; E)} . (4.26)
Nach LLOYD (1967) läßt sich die Integration über den gesamten Raum analytisch ausführen
und die Änderung der integrierten Zustandsdichte lautet
1N (E) = 2
π



∑
n,L
[
δnl (E)− δ̊nl (E)
]
− Im
{
ln
{
det
[
δnn′ δL L ′ − G̊nn
′
L L ′(E)1t
n′
l ′ (E)
]}}


 .
(4.27)
Der erste Term in Gleichung (4.27) beschreibt den Beitrag zur Änderung der Zustandsdich-
te, der aus den unterschiedlichen Eigenschaften der Einzelstreupotentiale V̊ n(r) des Ideal-
kristalls und V n(r) des gestörten Systems, beschrieben durch die reellen Streuphasen δ̊nl (E)
und δnl (E), am Ort R
n resultiert. Der Term unter dem Imaginärteil enthält nur einen struk-
turellen Beitrag, hervorgerufen durch die Vielfachstreuung zwischen den Potentialen. Er ist
für komplexe Energien auf dem physikalischen Blatt analytisch, da sowohl die strukturelle
GREENsche Funktion des Idealkristalls G̊nn
′
L L ′(E) als auch die 1t-Matrizen 1t
n′
l ′ (E) das ge-
wünschte analytische Verhalten aufweisen. Für die reellen Streuphasen gelten die gleichen
Ausführungen wie im Abschnitt 3.4.2, d. h. ihre explizite Verwendung durch analytische
Fortsetzung ist wenig vorteilhaft, da sie Polstellen auf dem physikalischen Blatt der komple-
xen Energieebene besitzen.
Es bietet sich daher an, die reellen Streuphasen, wie im Abschnitt 3.4.2 ausgeführt, durch
die αl-Matrizen zu ersetzen, welche das gewünschte analytische Verhalten auch im Falle
komplexer Energien aufweisen. Dazu führt man in Analogie zu Gleichung (3.130) eine ver-
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allgemeinerte Zustandsdichte1g(E) ein, die nun durch
1g(E) =
∑
n
∫
d3r [G(Rn + r,Rn + r; E)− G̊(Rn + r,Rn + r; E)] (4.28)
definiert ist und mit der Änderung der Zustandsdichte1n(E) über
1n(E) = − 2
π
Im1g(E) (4.29)
zusammenhängt. Werden für die GREENschen Funktionen des Idealkristalls und des De-
fektsystems die entsprechenden Entwicklungen nach den radialen Wellenfunktionen (4.4) in
(4.28) eingesetzt, so kann für den Einzelstreubeitrag die im Abschnitt 3.4.2 gezeigte Ab-
leitung verwendet werden. Für die Beschreibung der Vielfachstreueffekte auf die Änderung
der Ladungsdichte kann direkt der zweite Term in (4.28) übernommen werden (siehe auch
DRITTLER et al. 1988). Somit läßt sich die integrierte verallgemeinerten Zustandsdichte
1G(E) durch
1G(E) =
∑
n,L
[
− lnαnl (E)+ ln α̊nl (E)
]
+ ln
{
det
[
δnn′ δL L ′ − G̊nn
′
L L ′(E)1t
n′
l ′ (E)
]}
(4.30)
ausdrücken. Hierbei sind die αnl (E) die α-Matrizen zum Defektpotential V
n(r) und die
α̊nl (E) die zum Kristallpotential V̊
n(r) am Gitterplatz n.
Es sei nochmals darauf hingewiesen, daß in (4.30) bereits über alle räumlichen Auswir-
kungen der Störung integriert wurde, obwohl nur über die Zellen n mit 1V n(r) 6= 0 zu
summieren ist. Dies ist von Vorteil in bezug auf Gesamtenergierechnungen. Zudem besitzt
1G(E) das richtige analytische Verhalten auf dem physikalischen Blatt der komplexen Ener-
gieebene und erlaubt die Berechnung von 1G(E) über eine komplexe Energieintegration.
Gesamtenergierechnung
Die durch einen Defekt verursachten Änderungen der Einteilchenbeiträge und der Zustands-
dichte können entweder explizit schalenweise aufsummiert werden, d. h. durch Integrati-
on der ortsabhängigen Zustandsdichte über alle WIGNER-SEITZ-Zellen des Defektclusters,
oder aber mittels der LLOYDschen Formel (4.29) berechnet werden. Die Änderung der Ein-
teilchenbeiträge lautet mit Gleichung (2.38)
1Esp = EF 1Z −
∫ EF
EB
d E 1N (E) (4.31)
und kann unter Beachtung der Ausführungen in den Anhängen A und B durch eine kom-
plexe Konturintegration über die verallgemeinerte integrierte Zustandsdichte umgeschrieben
werden
1Esp = EF 1Z −
2
π
Im
{∫ 
dz1G(z)
}
. (4.32)
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1Z ist die Differenz der Kernladungszahlen zwischen dem gestörten und ungestörten Sy-
stem. Die Güte von Gleichung (4.31) hängt stark von der Größe des gewählten Defektclu-
sters ab, so daß eine Konvergenz erst bei sehr großen Clustern zu erwarten ist. Darum ist bei
Gesamtenergierechnungen für Defektsysteme stets von Gleichung (4.32) auszugehen, da von
vornherein alle räumlichen Auswirkungen der Störung im Kristall vollständig berücksichtigt
werden.
4.4. Greensche Funktion für den Idealkristall
Die verbleibende Aufgabe ist die Berechnung der strukturellen GREENschen Funktion des
Idealkristalls G̊nn
′
L L ′(E). Da die GREENsche Funktion freier Elektronen analytisch angeb-
bar ist, wird traditionell in der KKR-Theorie der freie Raum als natürliches und scheinbar
einfachstes Referenzsystem gewählt. Die strukturelle GREENsche Funktion G̊nn
′
L L ′(E) kann
durch zwei alternative Herangehensweisen bestimmt werden.
Im ersten Fall geht man von der Spektraldarstellung (3.13) der GREENschen Funktion
G̊(Rn + r,Rn′ + r′; E) aus. Unter Verwendung der BLOCH-Eigenzustände und Energie-
Eigenwerte zum HAMILTON-Operator ˆ̊H(r) des translationsinvarianten Idealkristalls wird
der Imaginärteil von G̊nn
′
L L ′(E) durch eine numerische BRILLOUIN-Zonenintegration berech-
net (für eine ausführliche Darstellung siehe MERTIG et al. 1987). Der Realteil der struk-
turellen GREENschen Funktion kann über eine KRAMERS-KRONIG-Relation aus dem Ima-
ginärteil von G̊nn
′
L L ′(E) bestimmt werden (ZELLER und DEDERICHS 1979), jedoch ist dazu
die Kenntnis der Bandstruktur bis zu unendlich hohen Energien erforderlich. In realistischen
Rechnungen wird daher eine Energie EC als obere Integrationsgrenze eingeführt, oberhalb
derer die GREENsche Funktion des Idealkristalls in geeigneter Weise durch die GREENsche
Funktion freier Elektronen approximiert wird (DEUTZ, ZELLER und DEDERICHS 1982).
Im zweiten und im weiteren betrachteten Fall wird ausgehend von der bekannten struk-
turellen GREENschen Funktion freier Elektronen (4.10) und den Streumatrizen des Idealkri-
stalls (4.20) die strukturelle GREENsche Funktion G̊nn
′
L L ′(E) über eine algebraische DYSON-
Gleichung bestimmt, welche sich in Analogie zu Gleichung (4.16) ergibt
G̊nn
′
L L ′(E) = g̊nn
′
L L ′(E)+
∑
n′′,L ′′
g̊nn
′′
L L ′′(E) t̊
n′′
l ′′ (E) G̊
n′′n′
L ′′L ′(E) . (4.33)
Aufgrund der Translationsinvarianz des idealen Gitters kann diese Gleichung mittels FOU-
RIER-Transformation und BRILLOUIN-Zonenintegration gelöst werden, worauf aber erst an
späterer Stelle eingegangen werden soll.
Komplexe Gitter
Ziel der vorliegenden Arbeit ist es, die elektronische Struktur und die Transporteigenschaften
von magnetischen Vielfachschichten zu untersuchen. Diese Systeme werden durch langge-
streckte Elementarzellen beschrieben, die senkrecht zur Schichtebene eine vielfach größere
Periode als in der Schichtebene aufweisen. Sie enthalten eine große Anzahl von Atomen
und bilden nicht-primitive bzw. komplexe Gitter (SEGALL 1957). Komplexe Gitter werden
durch ein BRAVAIS-Gitter mit Basis charakterisiert. Das BRAVAIS-Gitter wird seinerseits
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durch drei Grundvektoren a1, a2 und a3 eindeutig beschrieben. Jeder Gittervektor Rn vom
Ursprung zum Gitterpunkt der Zelle n läßt sich in der Form
Rn = m1 a1 + m2 a2 + m3 a3 (4.34)
durch drei ganze Zahlen m1, m2 und m3 festlegen. Alle physikalischen Größen sind trans-
lationsinvariant bezüglich beliebiger Gittervektoren Rn . Die Basisvektoren rµ beschreiben
die Positionen der Atome in der Elementarzelle. Die Anzahl der Basisatome wird mit NE Z
bezeichnet. Der Ort eines Atoms µ in der Zelle n ist durch
Rnµ = Rn + rµ (4.35)
und der Verbindungsvektor zweier beliebiger Atome durch
Rnn
′
µµ′ = Rn
′
µ′ − Rnµ
= Rn′ − Rn + rµ′ − rµ
= Rnn′ + rµµ′
(4.36)
gegeben (siehe Abbildung 4.2).
Rn
rµ r
rµ′
r′
Abbildung 4.2: Zellzentrierte Koordinaten in einem Gitter mit Basis: Rn Gittervek-
tor, rµ, rµ′ Basisvektoren.
Die Symmetrie der Basis unterscheidet sich im allgemeinen von der des BRAVAIS-Gitters.
Für den betrachteten Fall von Schichtsystemen beschreibt die Basis die Schichtstruktur ent-
lang der ausgezeichneten Achse und bricht dadurch in vielen Fällen die Spiegelsymme-
trie des BRAVAIS-Gitters bezüglich der Ebene senkrecht zur Vorzugsrichtung. Wird mit
D
G die Punktgruppe des BRAVAIS-Gitters und mit D B die des Raumgitters (BRAVAIS-
Gitter + Basis) bezeichnet, so läßt sich für diese Systeme DG als direktes Produkt aus D B
und der räumlichen Inversion I (r → −r) darstellen
D
G = D B ⊗ I . (4.37)
Die im Teil II diskutierten magnetischen Vielfachschichten Co/Cu (001) mit kubisch-flä-
chenzentrierter (fcc) bzw. Fe/Cr (001) mit kubisch-raumzentrierter (bcc) Symmetrie des
BRAVAIS-Gitters des jeweiligen Volumenmaterials besitzen eine tetragonale Elementarzel-
le und C4v-Symmetrie des Raumgitters, wohingegen ein tetragonales BRAVAIS-Gitter D4h-
Symmetrie aufweist (Notation nach SCHOENFLIES).
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Strukturelle Greensche Funktion und Fouriertransformation
Der bisher abgeleitete Vielfachstreuformalismus kann in einfacher Weise auf mehrere Ato-
me pro Elementarzelle verallgemeinert werden, da sich dadurch lediglich die Berechnung
der Strukturkonstanten erschwert, ansonsten aber keine tiefgreifenden Änderungen notwen-
dig sind (WILLENBORG 1992). Dazu wird der bereits eingeführte Ortsindex n durch den
Zellenindex n und den Atomindex µ ersetzt, wobei aufgrund der Translationsinvarianz des
Idealkristalls die Potentiale V̊
n
µ(r) und damit auch die Streumatrizen t̊
n
µ
l (E) vom Zellindex
n unabhängig sind. Unter Berücksichtigung der Basis {rµ} nimmt die algebraische DYSON-
Gleichung aus (4.33) die folgende Form an
G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) = g̊
nn′
µµ′
L L ′(E)+
∑
n′′,µ′′,L ′′
g̊
nn′′
µµ′′
L L ′′ (E) t̊
µ′′
l ′′ (E) G̊
n′′n′
µ′′µ′
L ′′L ′(E) . (4.38)
Beide strukturellen GREENschen Funktionen hängen, bedingt durch die Translationsinvari-
anz des idealen Gitters bezüglich n und n ′, nur von der Differenz der Gittervektoren Rnn
′ =
Rn
′ − Rn ab und können über eine FOURIER-Transformation bestimmt werden
g̊
nn′
µµ′
L L ′(E) =

(2π)3
∫
B Z
d3k e−ikR
nn′
g̊µµ
′
L L ′(k; E) , (4.39)
G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) =

(2π)3
∫
B Z
d3k e−ikR
nn′
G̊µµ
′
L L ′(k; E) . (4.40)
 bezeichnet das Volumen der Elementarzelle im realen Raum und ist mit dem Volumen der
ersten BRILLOUIN-Zone (BZ) B Z über
 = (2π)
3
B Z
(4.41)
verknüpft. Mit (4.39, 4.40) und der Beziehung (siehe LEHMANN 1983)
∑
n
eikR
n = (2π)
3

∑
n
δ(k − Kn) , (4.42)
mit Kn als reziproken Gittervektor, lautet (4.38) FOURIERtransformiert
G̊µµ
′
L L ′(k; E) = g̊
µµ′
L L ′(k; E)+
∑
µ′′,L ′′
g̊µµ
′′
L L ′′ (k; E) t̊
µ′′
l ′′ (E) G̊
µ′′µ′
L ′′L ′(k; E) . (4.43)
Für die Streumatrizen t̊µl (E) ist keine FOURIER-Transformation notwendig, da diese Grö-
ßen nicht vom Zellindex n abhängen. Die strukturelle GREENsche Funktion des Idealkristalls
G̊nn
′
L L ′(E) wird durch Einsetzen der Lösung von (4.43) in Gleichung (4.40) erhalten. Demzu-
folge wird nur eine Lösung von (4.43) im gewünschten Energiebereich benötigt, worin sich
der Vorteil dieses Zugangs im Vergleich zu der auf Seite 49 aufgeführten Bestimmung von
G̊nn
′
L L ′(E) über die Spektraldarstellung der GREENschen Funktion zeigt.
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Lösung der algebraischen Dysongleichung
Die FOURIERtransformierte strukturelle GREENsche Funktion des Idealkristalls G̊µµ
′
L L ′(k; E),
im weiteren auch als Strukturkonstante bezeichnet, wird durch Matrixinversion aus (4.43)
erhalten
G̊µµ
′
L L ′(k; E) =
∑
µ′′,L ′′
[(
1 − g̊(k; E) t̊(E)
)−1]µµ′′
L L ′′
g̊µ
′′µ′
L ′′L ′(k; E) . (4.44)
Dennoch bietet sich wegen numerischer Vorteile die Verwendung folgender Darstellung an
(EBERT 1985)
G̊µµ
′
L L ′(k; E) = −δL L ′ δµµ′
[
t̊−1(E)
]µ
l
−
[
t̊−1(E)
]µ
l
[
M−1(k; E)
]µµ′
L L ′
[
t̊−1(E)
]µ′
l ′
,
(4.45)
die ausgehend von (4.43) nach einigen algebraischen Umformungen gewonnen werden kann.
Dabei ist Mµµ
′
L L ′ (k; E) die sogenannte KKR-Matrix
Mµµ
′
L L ′ (k; E) = g̊
µµ′
L L ′(k; E)− δµµ′δL L ′
[
t̊−1(E)
]µ
l
, (4.46)
welche im wesentlichen den freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E) entspricht, da die t-Ma-
trizen diagonal bezüglich der Ortsindizes µ sind. Wie im Abschnitt 4.5.3 gezeigt wird, be-
stimmen die Nullstellen der KKR-Matrix die Bandstruktur des Idealkristalls.
Freie Strukturkonstanten
Die zur Berechnung verbleibenden Größen sind die freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E),
die FOURIER-Transformierten der strukturellen GREENschen Funktion freier Elektronen
g̊µµ
′
L L ′(k; E) =
∑
n
e+ikR
0n
g̊
0n
µµ′
L L ′(E) . (4.47)
Da die g̊
nn′
µµ′
L L ′(E) nur vom Differenzvektor R
nn′ abhängen (siehe (4.10)), wurde mit dem In-
dex 0 eine beliebige Zelle als Ursprung gewählt. Die Summation über n umfaßt alle Zellen
des BRAVAIS-Gitters. Allerdings konvergiert die Summe nur langsam, da die strukturelle
GREENsche Funktion freier Elektronen einen langreichweitigen und oszillatorischen Cha-
rakter hat und damit für positive Energien E nur sehr schwach mit dem Abstand Rnn
′
µµ′ abfällt.
Als Konsequenz muß eine aufwendige EWALD-Konstruktion durchgeführt werden (für eine
detaillierte Darstellung siehe MERTIG et al. 1987, SETTELS 1996).
Alternativ dazu besteht die Möglichkeit, die freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E) durch
eine Summe im reziproken Raum zu berechnen (KOHN und ROSTOKER 1954, SETTELS
1996)
g̊µµ
′
L L ′(k; E) = −
(4π)2

i l−l
′
jl(
√
Er) jl ′(
√
Er ′)
∑
n
jl(knr) jl ′(knr ′)
(kn)2 − E YL(k̂
n) YL ′(k̂n) e
−ikn rµµ′
+
√
E δL L ′ δµµ′
h+l (
√
Er ′)
jl(
√
Er ′)
, (4.48)
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wobei die Vektoren r und r′ beliebige Ortsvektoren innerhalb der zugehörigen MT-Kugel
mit r < r ′ < S sind. Mit kn wird die Summe des Wellenvektors k mit einem reziproken
Gittervektor Kn , d. h. kn = k + Kn, bezeichnet. Die BESSEL-Funktionen jl(knr) verhalten
sich für große Argumente proportional zu (knr)−1, wodurch die Summe in (4.48) absolut
konvergiert, da die Terme mit (kn)−4 abfallen. Jedoch ist die Konvergenz für praktische
Zwecke zu langsam, so daß auch hier die Summation nach einer EWALD-Methode in zwei
Reihen aufgespalten wird, die im Realraum bzw. im reziproken Raum für sich genommen
gut konvergieren. Dazu wird üblicherweise auf einen von EBERT (1985) modifizierten Al-
gorithmus nach DAVIS (1971) zurückgegriffen. Aufgrund des Energienenners in (4.48) sind
die Strukturkonstanten an den Punkten der freien Lösung E = (kn)2 singulär.
Weiterhin folgt aus (4.48), daß die freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E) nur vom Ver-
bindungsvektor rµµ′ = rµ′ − rµ der Basisatome µ und µ′ abhängen. Die Strukturkonstanten
beschreiben für µ = µ′ den Beitrag, der von der Streuung zwischen den Atomen des glei-
chen Untergitters resultiert, wohingegen sie für µ 6= µ′ die Streubeiträge zwischen Atomen
unterschiedlicher Untergitter beinhalten. Unter Verwendung der Transformationsmatrizen
für sphärische Harmonische (LANG 1991, Anhang A)
DL L ′ ≡
∫∫
d r̂ YL(r̂) YL ′(Ds r̂) (4.49)
und den unter Beachtung der Orthogonalität (3.91) und Vollständigkeit (vgl. (3.4) des Funk-
tionensystems der sphärischen Harmonischen abgeleiteten Beziehungen
δL L ′ =
∑
L ′′
DTL L ′′ DL ′′L ′ , (4.50)
YL(Ds k̂n) =
∑
L ′
DTL L ′ YL ′(k̂
n) =
∑
L ′
DL ′L YL ′(k̂
n) (4.51)
sowie
|Ds kn| = |kn| (4.52)
ergibt sich das folgende Transformationsverhalten der freien Strukturkonstanten
g̊µµ
′
L L ′(D
−1
s k; E) = e−ik(Dsrµµ′−rµµ′)
∑
L1,L2
DL L1 g
µµ′
L1L2
(k; E) DTL2L ′ , (4.53)
d. h. für ein Gitter mit Basis enthalten die freien Strukturkonstanten einen zusätzlichen Pha-
senfaktor, der nur von der Differenz der Basisatome rµµ′ abhängt. Dabei ist Ds eine Sym-
metrieoperation der Raumgruppe D B mit k′ = D−1s k und die Transformationsmatrizen
DL L ′ wirken nur auf die Drehimpulskomponenten einer Blockmatrix für feste Basisatome
µ und µ′. Damit lassen sich die freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E) zu einem mittels der
Symmetrieoperation Ds transformierten k-Vektor bestimmen. Wegen der Struktur der al-
gebraischen DYSON-Gleichung (4.43) muß dieses Transformationsverhalten auch für die
strukturelle GREENsche Funktion des Idealkristalls G̊µµ
′
L L ′(k; E) gelten.
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Die Symmetrierelation (3.15), welche sich aus der Lokalität der verwendeten Potentiale
ergab, lautet für die strukturelle GREENsche Funktion
g̊
nn′
µµ′
L L ′(E) = g̊
n′n
µ′µ
L ′L (E) . (4.54)
Da nach Gleichung (4.47) die freie strukturelle GREENsche Funktion über eine FOURIER-
Transformation mit den freien Strukturkonstanten zusammenhängt, ergibt sich das folgende
Verhalten für g̊µµ
′
L L ′(k; E) bei Inversion von k
g̊µµ
′
L L ′(k; E) = g̊
µ′µ
L ′L (−k; E) . (4.55)
Numerischer Aufwand zur Lösung der algebraischen Dysongleichung
Im weiteren wird der numerische Aufwand zur Lösung der algebraischen DYSON-Gleichung
diskutiert, die mit (4.40) und (4.45) durch
G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) = −δL L ′δµµ′δnn′
[
t̊−1(E)
]µ
l
−
[
t̊−1(E)
]µ
l
[
M−1(E)
]nn′
µµ′
L L ′
[
t̊−1(E)
]µ′
l ′
(4.56)
gegeben ist. Das Inverse der KKR-Matrix M
nn′
µµ′
L L ′ (E) wird analog zu (4.40) über eine FOURI-
ER-Transformation bestimmt
[
M−1(E)
]nn′
µµ′
L L ′
= 
(2π)3
∫
B Z
d3k e−ikR
nn′ [
M−1(k; E)
]µµ′
L L ′
, (4.57)
wobei die BRILLOUIN-Zonenintegration unter Berücksichtigung des Transformationsverhal-
tens der freien Strukturkonstanten (4.53, 4.55) auf den irreduziblen Teil  I W (irreducible
wedge) beschränkt werden kann
[
M−1(E)
]nn′
µµ′
L L ′
= 
(2π)3
∑
D−1s ∈D B
∫
I W
d3k
∑
L1L2
DL L1
{
e
−ik(DsRnn
′
µµ′−rµµ′)
[
M−1(k; E)
]µµ′
L1L2
+ e+ik(DsR
nn′
µµ′−rµµ′)
[
M−1(k; E)
]µ′µ
L2L1
}
DTL2L ′ . (4.58)
Für die betrachteten Vielfachschichtsysteme ist dies wegen (4.37) gegeben.
Den größten numerischen Aufwand erfordert die Inversion der KKR-Matrix Mµµ
′
L L ′ (k; E),
wohingegen die Inversion der t-Matrizen, welche diagonal inµ und l sind, kaum ins Gewicht
fällt. Die KKR-Matrix entspricht nach (4.46) im wesentlichen den freien Strukturkonstanten
g̊µµ
′
L L ′(k; E) und besitzt wie diese Blockmatrixgestalt (N = NE Z )
Mµµ
′
L L ′ (k; E) =


M
11
M
12 · · · M1N
M
21
M
22 · · · M2N
...
...
. . .
...
M
N 1
M
N 2 · · · MN N

 . (4.59)
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Jeder Block Mµµ
′
zum Wellenvektor k und zur Energie E ist nach Drehimpulsen L und
L ′ indiziert und hat die Dimension (lmax + 1)2. Bei vorgegebenen lmax der Drehimpulsent-
wicklung der GREENschen Funktion skaliert der numerische Aufwand für die Inversion der
KKR-Matrix im allgemeinen Fall mit der dritten Potenz der Anzahl der Basisatome NE Z .
Damit steigt der Aufwand mit wachsenden NE Z enorm an und beschränkt, selbst bei Ver-
wendung modernster Computerhardware, die Anzahl der Basisatome auf ungefähr 30.
Darüberhinaus stellt die Bestimmung der freien Strukturkonstanten mittels einer aufwen-
digen EWALD-Methode große numerische Anforderungen (vergleiche SETTELS 1996). Wei-
terhin bereitet die Singularität der KKR-Matrix an den Punkten der freien Lösung E = (kn)2
numerische Schwierigkeiten bei der Bestimmung der strukturellen GREENschen Funktion
des Idealkristalls über eine BRILLOUIN-Zonenintegration nach (4.56).
Einen Ausweg für diese Probleme bietet das im folgenden Abschnitt vorgestellte Scree-
ned KKR-Verfahren. Durch Einführung eines geeigneten Referenzsystems aus abstoßenden
MT-Potentialen konstanter Höhe, die an den Plätzen der Atome zentriert sind, gelingt es
über die zweistufige Lösung der DYSON-Gleichung, das Lösungsverhalten zur Bestimmung
der Strukturkonstanten dieses idealen Referenzsystems, welche im Realraum exponentiell
mit dem Abstand Rnn
′
µµ′ abklingen, als auch die Berechnung der strukturellen GREENschen
Funktion des Idealkristalls entscheidend zu vereinfachen. Zudem kann erreicht werden, daß
die abgeschirmten Strukturkonstanten keine propagierenden Eigenzustände im betrachteten
Energieintervall der Valenzelektronen besitzen und damit die Singularität der KKR-Matrix
verschwindet.
4.5. Screened KKR
Im vorhergehenden Abschnitt wurde ausgehend von den bekannten Strukturkonstanten des
freien Raumes die Berechnung der GREENschen Funktion des Idealkristalls vorgestellt. Es
zeigte sich, daß der numerische Aufwand zur Bestimmung der freien Strukturkonstanten so-
wie zur Lösung der algebraischen DYSON-Gleichung mittels Matrixinversion zu groß ist,
um zum Beispiel eine Behandlung von Schichtsystemen mit mehr als 30 Atomen pro Ele-
mentarzelle zu ermöglichen.
Prinzipiell kann die KKR-GREENsche Funktionsmethode bezüglich eines beliebigen Re-
ferenzsystems formuliert werden. So kann es durch die Wahl eines neuen Referenzsystems
anstelle des freien Raumes erreicht werden, daß die zugehörigen Strukturkonstanten im
Realraum exponentiell abfallen (ZELLER et al. 1995) und ihre FOURIERtransformierte sich
in einfacher Weise und analog zu Gleichung (4.47) vom Ortsraum ausgehend berechnen
läßt. Weiterhin kann gezeigt werden, daß der numerische Aufwand zur Berechnung der
GREENschen Funktion des Idealkristalls nur noch linear mit der Anzahl der Atome in der
Elementarzelle NE Z skaliert. Zudem besitzt ein geeignet gewähltes Referenzsystem keine
Eigenzustände in dem für Elektronenstrukturrechnungen relevanten Energiebereich. Dieser
Bereich ist relativ schmal und umfaßt positive Energien bis zu 1 Ry oberhalb des Ener-
gienullpunktes. Dadurch werden Singularitäten der KKR-Matrix und die damit verbunde-
nen Schwierigkeiten bei der Berechnung der GREENschen Funktion über eine BRILLOUIN-
Zonenintegration vermieden.
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Zunächst werden im Abschnitt 4.5.1 das gewählte Referenzsystem vorgestellt und die
Eigenschaften der zugehörigen abgeschirmten Strukturkonstanten analysiert. Im folgenden
Abschnitt 4.5.2 wird die zweistufige Lösung der algebraischen DYSON-Gleichung und der
damit verbundene verringerte numerische Aufwand diskutiert bevor im letzten Abschnitt
4.5.3 auf die Lösung des Energie-Eigenwertproblems im Rahmen des Screened KKR-Ver-
fahrens eingegangen wird.
4.5.1. Abgeschirmte Strukturkonstanten
Ist die GREENsche Funktion eines Referenzsystems ĝ(E) bekannt, so läßt sich die GREEN-
sche Funktion Ĝ(E) des neuen Systems, welches durch Störung der Potentiale des Refe-
renzsystems entsteht, nach (4.12) über eine DYSON-Gleichung bestimmen. Die DYSON-
Gleichung läßt sich in Ortsraumdarstellung in ein algebraisches Gleichungssystem für die
strukturellen GREENschen Funktionen überführen (vergleiche (4.16)).
Wählt man den freien Raum mit der bekannten strukturellen GREENschen Funktion freier
Elektronen g̊ =
{
g̊
nn′
µµ′
L L ′(E)
}
als Referenzsystem, so ist die strukturelle GREENsche Funktion
G̊ =
{
G̊
nn′
µµ′
L L ′(E)
}
des Idealkristalls, welcher durch die Streumatrizen t̊ = {δL L ′ t̊µl (E)}
beschrieben wird, über eine DYSON-Gleichung mit g̊ verbunden (siehe Abschnitt 4.4)
G̊ = g̊ + g̊ t̊ G̊ . (4.38′)
Die Gleichung ist in einer kompakten Matrixschreibweise gegeben, wobei die explizite Ener-
gieabhängigkeit der Matrizen zugunsten einer kürzeren Schreibweise weggelassen wurde.
Führt man nun ein neues Referenzsystem ein, dessen Streupotentiale Ṽ n(r) die gleiche
geometrische Anordnung wie die des betrachteten physikalischen Systems, d. h. des Ideal-
kristalls, besitzen und deren Streueigenschaften durch die Streumatrizen t̃ = {δL L ′ t̃µl (E)}
beschrieben werden, so muß die strukturelle GREENsche Funktion des Referenzsystems
g̃ =
{
g̃
nn′
µµ′
L L ′(E)
}
in Analogie zu (4.38′) folgender algebraischer DYSON-Gleichung genü-
gen
g̃ = g̊ + g̊ t̃ g̃ . (4.60)
Einsetzen dieser Gleichung in (4.38′) liefert eine algebraische DYSON-Gleichung, die g̃ und
G̊ miteinander verbindet
G̊ = g̃ + g̃1t̊ G̊ . (4.61)
Dabei bezeichnet 1t̊ =
{
δL L ′ 1t̊
µ
l (E)
}
die Differenz der Streumatrizen
1t̊ = t̊ − t̃ (4.62)
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und es wurde gezeigt, daß die DYSON-Gleichung für den Idealkristall formal bezüglich eines
beliebigen Referenzsystems formuliert werden kann. Besonders einsichtig wird diese Fest-
stellung, wenn die Lösungen der Gleichungen (4.38′), (4.60) und (4.61) in folgender Form
geschrieben werden
G̊−1 = g̊−1 − t̊ , (4.63)
g̃−1 = g̊−1 − t̃ , (4.64)
G̊−1 = g̃−1 −1t̊ . (4.65)
Die Bestimmung der strukturellen GREENschen Funktion wird somit in zwei Schritte zerlegt.
Der Vorteil ist, daß sich durch eine geeignete Wahl des Referenzsystems (charakterisiert
durch t̃ ) das Lösungsverhalten der Gleichungen (4.60) und (4.61) beeinflussen läßt.
Repulsives Referenzsystem
Es wird ein solches Referenzsystem gesucht, welches keine Eigenzustände in dem für Elek-
tronenstrukturrechnungen relevanten Energiebereich besitzt. Die besetzten Valenzbandzu-
stände eines Metalls liegen in einem relativ schmalen Energiebereich, welcher positive Ener-
gien bis zu 1 Ry oberhalb des Energienullpunktes umfaßt. Als Nullpunkt der Energieskala
wird das mittlere Potential im Zwischengitterbereich, auch Muffin-Tin-Zero genannt, ange-
nommen (siehe Abschnitt 3.2).
Im Falle negativer Energien besitzt die SCHRÖDINGER-Gleichung für verschwindendes
Potential (3.64) keine Eigenlösungen und die strukturelle GREENsche Funktion freier Elek-
tronen (4.10) fällt exponentiell mit dem Abstand |Rnn′
µµ′ | im Ortsraum ab. Daher ist die Wahl
eines Referenzsystems, bestehend aus abstoßenden und an den Gitterplätzen zentrierten MT-
Potentialen konstanter Höhe Vshf mit
Ṽ (r) =
{
Vshf
0
für r
 
RMT (4.66)
Rn
Rn
′
Rn Rn
′
Vshf
Ṽ (r)
r
Abbildung 4.3: Prinzipieller Potentialverlauf eines Referenzsystems mit abstoßen-
den MT-Potentialen konstanter Höhe Vshf , die an den Gitterplätzen der Atome zen-
triert sind.
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naheliegend und einfach zugleich (ZELLER et al. 1995). Das Potential Vshf wird auch als
Shift-Potential bezeichnet. Abbildung 4.3 stellt den prinzipiellen Potentialverlauf dar.
Die Lage der unteren Bandkante eines solchen Systems ist in erster Näherung durch
die Höhe des Potentials gegeben, welches die Elektronen im Mittel spüren. Diese ist zum
einen durch die Höhe des Shift-Potentials Vshf und zum anderen durch die Raumausfüllung
der Muffin-Tin-Kugeln bestimmt. Bezeichnet MT das Volumen der Muffin-Tin-Kugel und
W S das der WIGNER-SEITZ-Zelle so ergibt sich für das mittlere Potential V̄
V̄ = MT
W S
Vshf . (4.67)
Somit läßt sich für einen kubisch-flächenzentrierten Kristall abschätzen, daß bei Verwen-
dung eines Referenzsystem mit 2 Ry hohen Potentialen unterhalb von 1,48 Ry keine Eigen-
zustände existieren, da die Raumausfüllung rund 74 % beträgt. Weiterhin sollten unterhalb
dieser Energie die Strukturkonstanten mit zunehmendem Abstand exponentiell im Ortsraum
abklingen. Abbildung 4.4 veranschaulicht schematisch die Lage der Eigenzustände des Re-
ferenzsystems und der besetzten Valenzzustände des Idealkristalls.
Vshf
V̄
Ṽ (r)
r
Valenzzustände
Referenzzustände
Abbildung 4.4: Lage der Eigenzustände des Referenzsystems aus abstoßenden MT-
Potentialen konstanter Höhe Vshf im Vergleich zu den besetzten Valenzzuständen me-
tallischer Systeme (nach ZAHN 1998).
Dieses Verhalten wurde prinzipiell bestätigt. Insbesondere wurden die genaue Abhängig-
keit der unteren Bandkante von der Höhe und Form des Shift-Potentials von WILDBERGER
(1997) und ZAHN (1998) untersucht, als auch der exponentielle Abfall der Strukturkonstan-
ten von diesen Autoren nachgewiesen. Damit erfüllt das Referenzsystem durch geeignete
Wahl der Höhe des Shift-Potentials Vshf die Forderung, im gesamten interessierenden Ener-
giebereich keine Eigenzustände zu besitzen. Darüberhinaus können aufgrund der Form der
Referenzpotentiale die zugehörigen Streumatrizen t̃(E) wie bisher bestimmt werden.
Bestimmung der abgeschirmten Strukturkonstanten im Ortsraum
Wie bereits ausgeführt, kann das Potential des Referenzsystems, sofern die Höhe des Shift-
Potentials 2 Ry nicht übersteigt, durch ein mittleres Potential V̄ angenähert werden. In Ana-
logie zum Modell freier Elektronen besitzt die SCHRÖDINGER-Gleichung (3.89) für Ener-
gien E kleiner als V̄ keine normierbaren Eigenlösungen. Da die GREENsche Funktion über
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ihre Spektraldarstellung eng mit dem Verhalten der Eigenzustände des Systems verknüpft
ist, muß auch die strukturelle GREENsche Funktion des Referenzsystems für E < V̄ einen
räumlich exponentiellen Abfall aufweisen. Dies bedeutet, daß die abgeschirmten Struktur-
konstanten des Referenzsystems mit hoher Genauigkeit auf einem endlichen Cluster aus
Referenzpotentialen berechnet werden können (WILDBERGER 1997, ZAHN 1998). Zur Be-
stimmung der abgeschirmten Strukturkonstanten ist nur das prinzipielle Gitter des betrach-
teten Systems von Interesse, d. h. die Anordnung der Gitterplätze ohne Berücksichtigung der
Besetzung mit unterschiedlichen Atomen (WEINBERGER 1997). Das Referenzsystem be-
sitzt an jedem dieser Punkte ein abstoßendes MT-Potential konstanter Höhe Vshf , wobei der
MT-Radius der einzelnen Kugeln der lokalen Umgebung der Gitterplätze angepaßt wird.
Für das prinzipielle Gitter werden die relevanten Cluster bestimmt, die durch einen Ra-
dius Rmax = |Rnn
′
µµ′ |max und die lokale Umgebung der einzelnen Gitterplätze festgelegt sind.
Dabei existieren für eine Elementarzelle mit NE Z Atomen höchstens NE Z verschiedene re-
levante Cluster. Die im Teil II betrachteten Co/Cu (001) und Fe/Cr (001) Vielfachschichten
besitzen, da keine Gitterrelaxationen berücksichtigt wurden, ein prinzipielles Gitter mit fcc-
bzw. bcc-Symmetrie und damit bei vorgegebenem Rmax nur einen relevanten Cluster. Es
wurden relevante Cluster bestehend aus 55 Atomen (Zentralatom + 4 nächste Nachbarscha-
len) für das Co/Cu-System und aus 59 Atomen (Zentralatom + 5 nächste Nachbarschalen)
für das Fe/Cr-System verwendet, wobei die Höhe des Shift-Potentials Vshf mit 4 Ry bzw.
16 Ry festgelegt wurde. Abbildung 4.5 zeigt eine schematische Darstellung eines Clusters
im Ortsraum, der aus dem unendlich ausgedehnten Gitter herausgelöst wird.
Auf den relevanten Clustern werden die abgeschirmten Strukturkonstanten im Ortsraum
mit Hilfe von Gleichung (4.60) bestimmt
g̃
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) = g̊
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E)+
∑
n′′,µ′′,L ′′
g̊
nn′′
µµ′′
L L ′′(µ0; E) t̃
µ′′
l ′′ (E) g̃
n′′n′
µ′′µ′
L ′′L ′(µ0; E) . (4.60′)
Rn
′
Rn
rµ′
rµ
Rmax
Abbildung 4.5: Schematische Darstellung eines Clusters im Ortsraum, der aus dem
unendlich ausgedehnten Gitter herausgelöst wird. Es werden nur die Plätze berück-
sichtigt, die sich innerhalb des maximalen Abstandes Rmax mit Rmax > |Rnn
′
µµ′ | um
das Zentralatom am Ort Rnµ befinden.
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Die Summation über n′′ und µ′′ umfaßt alle Plätze um das Zentralatom µ0 des jeweiligen
Clusters. Die g̃
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) werden auch als Cluster-GREENsche Funktionen bezeichnet.
Fouriertransformierte abgeschirmte Strukturkonstanten
Zur Berechnung der FOURIERtransformierten Strukturkonstanten wird das gesamte prinzipi-
elle Gitter mit den relevanten Clustern überdeckt und zu jedem Platz µ in der Elementarzelle
wird die dem jeweiligen relevanten Cluster zugehörige Cluster-GREENsche Funktion aufge-
setzt. Die FOURIER-Transformierte ist analog zu (4.47) gegeben
g̃µµ
′
L L ′(k; E) =
∑
n
e+ikR
0n
g̃
0n
µµ′
L L ′(µ; E) , (4.68)
wobei das jeweilige Element g̃µµ
′
L L ′(k; E) aus derjenigen Cluster-GREENschen Funktion be-
rechnet wird, welche um µ zentriert ist. Die Summation über n umfaßt alle Plätze des Clu-
sters um das Zentralatom µ, welches in der Gitterzelle 0 mit dem Gittervektor R0 = 0 liegt.
Die abgeschirmten Strukturkonstanten besitzen ebenso wie die freien Strukturkonstan-
ten Blockmatrixgestalt (siehe Abschnitt 4.4). Aufgrund der endlichen Größe der Cluster ver-
schwinden alle Blöcke g̃µµ
′
L L ′(k; E) für Paare von Basisatomen µ und µ′, deren minimaler
euklidischer Abstand Rµµ′ mit
Rµµ′ = min{Rn} |rµ − rµ
′ − Rn| (4.69)
kleiner als Rmax ist. Mit {Rn} wird die Menge aller Gittervektoren bezeichnet.
Für den betrachteten Fall von Vielfachschichten mit langgestreckter Elementarzelle, bei
der jede Atomlage durch ein Atom charakterisiert werden kann, entspricht die Struktur von
g̃µµ
′
L L ′(k; E) der einer linearen Kette mit einer Wechselwirkung endlicher Reichweite, die
durch den gewählten Abschneideradius Rmax bestimmt wird. Da die abgeschirmten Struk-
turkonstanten rasch abklingen, ist dies keine Einschränkung für die Genauigkeit des Verfah-
rens, solange die Größe der Cluster hinreichend groß gewählt wird. In Abbildung 4.6 sind
die Positionen der nichtverschwindenden Blöcke der Matrix g̃µµ
′
L L ′(k; E) schematisch darge-
stellt. Die oberen rechten sowie unteren linken Eckelemente resultieren aus der Kopplung zu
den benachbarten Elementarzellen entlang der Vorzugsrichtung.
Für eine Betrachtung komplexer 3D-Schichtsysteme, wie zum Beispiel geordnete Le-
gierungen in Schichtstruktur, bzw. von endlichen Vielfachschichten, die einem 2D-System
entsprechen, sowie verschiedener Clustergrößen sei auf die Ausführungen in ZAHN (1998)
verwiesen.
4.5.2. Zweistufige Lösung der Dysongleichung
Im vorhergehenden Abschnitt wurde gezeigt, daß die Bestimmung der strukturellen GREEN-
schen Funktion des Idealkristalls in zwei Schritte zerlegt wird. Im ersten Schritt werden die
FOURIERtransformierten abgeschirmten Strukturkonstanten des Referenzsystems, welches
aus abstoßenden MT-Potentialen gleicher Höhe besteht, in einfacher Weise und mit hoher
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µ
µ′
Abbildung 4.6: Schematische Darstellung der nichtverschwindenden Elemente der
Matrix der abgeschirmten Strukturkonstanten g̃µµ
′
L L ′(k; E) für 3D-Systeme. Jeder
Punkt charakterisiert einen Block µµ′.
Genauigkeit vom Ortsraum ausgehend berechnet (siehe (4.60′) und (4.68)). Damit entfällt
die aufwendige EWALD-Summation, die im Falle der traditionellen Strukturkonstanten des
freien Raumes notwendig wäre. Zudem besitzen die abgeschirmten Strukturkonstanten in
dem betrachteten Energiebereich keine Eigenzustände und erleichtern damit die Berechnung
der Strukturkonstanten des Idealkristalls.
Da das physikalische System in dem betrachteten Energiebereich propagierende Eigen-
zustände besitzt, ist im zweiten Schritt die Gleichung (4.61) durch FOURIER-Transformation
zu lösen
G̊µµ
′
L L ′(k; E) = g̃
µµ′
L L ′(k; E)+
∑
µ′′,L ′′
g̃µµ
′′
L L ′′ (k; E)1t̊
µ′′
l ′′ (E) G̊
µ′′µ′
L ′′L ′(k; E) . (4.70)
Die FOURIERtransformierte strukturelle GREENsche Funktion des Idealkristalls wird durch
Matrixinversion aus (4.70) in einer zu (4.45) analogen Darstellung berechnet
G̊µµ
′
L L ′(k; E) = −δL L ′ δµµ′
[
1t̊−1(E)
]µ
l
−
[
1t̊−1(E)
]µ
l
[
M−1(k; E)
]µµ′
L L ′
[
1t̊−1(E)
]µ′
l ′
,
(4.71)
Die KKR-Matrix hat nun die Gestalt
Mµµ
′
L L ′ (k; E) = g̃
µµ′
L L ′(k; E)− δµµ′δL L ′
[
1t̊−1(E)
]µ
l
(4.72)
und entspricht im wesentlichen den abgeschirmten Strukturkonstanten g̃µµ
′
L L ′(k; E).
Die zentrale Größe in der Dichtefunktionaltheorie ist die Dichte n(r) der Elektronen,
die nach (3.24) durch den Imaginärteil der GREENschen Funktion gegeben ist, wobei nur
die Diagonalelemente im Ort eingehen. Damit werden nur die Diagonalblöcke der Struk-
turkonstanten des Idealkristalls G̊µµL L ′(k; E) bzw. über (4.71) der Inversen der KKR-Matrix
[M−1(k; E)]µµL L ′ für die selbstkonsistente Lösung der KOHN-SHAM-Gleichungen benötigt.
Besitzt Mµµ
′
L L ′ (k; E) Blocktridiagonalform, so ist der Aufwand zur Bestimmung der vol-
len inversen Matrix proportional zu N 2 (DUFF, ERISMANN und REID 1989). N bezeichnet
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die Dimension der KKR-Matrix bezüglich der Blöcke µµ′ und ist gleich der Anzahl der Ato-
me in der Elementarzelle NE Z . Werden dagegen nur die Diagonalblöcke [M−1(k; E)]µµL L ′
von der Inversen der KKR-Matrix benötigt, dann können diese Elemente unter Verwendung
spezieller Algorithmen mit einem zu N proportionalen Aufwand berechnet werden (DY
et al. 1979, GODFRIN 1991, WU et al. 1993, WU et al. 1994).
Besitzt die KKR-Matrix mit den Blöcken M1N und MN 1 zusätzlich nichtverschwin-
dende Eckelemente, so skaliert der Aufwand zur Bestimmung der vollen inversen Matrix
größer N 2 (DUFF et al. 1989). Jedoch konnte ZAHN (1998) nach einer Idee von ZELLER
(n.d.) durch Erweiterung der oben aufgeführten Algorithmen für Blockmatrizen zeigen, daß
auch in diesem Fall der Aufwand zur Bestimmung der Diagonalblöcke der Inversen von
Mµµ
′
L L ′ (k; E) proportional zu N ist.
Um die KKR-Matrix auf Blocktridiagonalform zu bringen, genügt es nach (4.72) die
abgeschirmten Strukturkonstanten g̃µµ
′
L L ′(k; E) auf diese Form zu transformieren. Dazu faßt
man eine Anzahl von Atomen zu einer Superlage (principal layer) zusammen. Die Super-
lage umfaßt in der Regel der Reichweite der Strukturkonstanten entsprechend viele atomare
Lagen, deren Anzahl mit NP bezeichnet wird. Die Anzahl der Superlagen NS in der Ele-
mentarzelle ergibt sich aus NE Z = NP · NS . Somit erhält man immer ein System aus Su-
perlagen mit nur nächster-Nachbar-Wechselwirkung und die Matrix g̃µµ
′
L L ′(k; E) erhält durch
geschicktes Zusammenfassen Blocktridiagonalgestalt oder zyklische Blocktridiagonalgestalt
(siehe Abbildung 4.7).
NP = 1 NP = 2
Abbildung 4.7: Transformation der Matrix der abgeschirmten Strukturkonstanten für
ein 3D-System in zyklische Blocktridiagonalform durch Wahl der Dicke der Super-
lage NP (nach ZAHN 1998). Jeder Punkt charakterisiert einen nichtverschwindenden
Block µµ′ der Matrix g̃µµ
′
L L ′(k; E).
N -Scaling und numerischer Aufwand
Damit ist der Aufwand zur Bestimmung der Diagonalblöcke der Strukturkonstanten des Ide-
alkristalls G̊µµL L ′(k; E) nach Gleichung (4.71) proportional zu N . Ebenso ist dies der Fall bei
der vom Ortsraum ausgehenden Bestimmung der abgeschirmten Strukturkonstanten nach
Gleichung (4.60′). Der Aufwand skaliert mit der Anzahl der relevanten Cluster und ist stets
kleiner oder gleich N , da in einem Gitter mit Basis aus N = NE Z Atomen höchstens
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N verschiedene relevante Cluster existieren, deren Dimension durch den Abschneideradius
Rmax bestimmt ist. Somit skaliert der Aufwand für die Berechnung von Vielfachschichten
mit langgestreckter Elementarzelle linear mit der Anzahl der Atome in der Elementarzel-
le NE Z (für eine ausführliche Diskussion siehe ZAHN 1998). Darüberhinaus konnte ZAHN
(1998) zeigen, daß der neue Formalismus bereits für relativ kleine Elementarzellen (N ≥ 7)
effizienter im Vergleich zur traditionellen KKR-Methode ist.
Im Abschnitt 4.4 wurde gezeigt, daß unter Ausnutzung des Transformationsverhaltens
der freien Strukturkonstanten g̊µµ
′
L L ′(k; E) die BRILLOUIN-Zonenintegration auf den irredu-
ziblen Teil beschränkt werden kann. Dies gilt ebenso für die abgeschirmten Strukturkon-
stanten, da diese über die algebraische DYSON-Gleichung (4.60′) mit den freien Struktur-
konstanten verbunden sind und deshalb als neues Referenzsystem das gleiche Transformati-
onsverhalten besitzen müssen. Demzufolge kann im Rahmen der Screened-KKR die BRIL-
LOUIN-Zonenintegration nach (4.58) unter Verwendung der in Gleichung (4.72) definierten
KKR-Matrix ausgeführt werden.
Für Defektrechnungen werden allerdings auch die Nichtdiagonalelemente der strukturel-
len GREENschen Funktion des Wirtskristalls G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) benötigt (siehe Abschnitt 4.2). Wie
bereits oben ausgeführt, würde eine vollständige Inversion einer Bandmatrix mit Eckele-
menten größer als N 2 skalieren und damit einen enormen numerischen Aufwand bedeuten
bzw. bei großen Systemen gar scheitern. Beachtet man allerdings die Tatsache, daß die Be-
rechnung von Defekten auf einem endlichen Cluster erfolgt, der aus dem idealen System
herausgelöst wird, so werden nur Kopplungen bis zu einem gewissen Radius benötigt. Dies
wiederum bedeutet, daß nicht die volle inverse Matrix von Mµµ
′
L L ′ (k; E) berechnet werden
muß, sondern in Abhängigkeit von der gewählten Defektclustergröße neben der Hauptdia-
gonale nur eine bestimmte Anzahl von Nebendiagonalen. ZAHN (1998) erweiterte den Al-
gorithmus dahingehend, daß auch die Blöcke der ersten und zweiten Nebendiagonale der
inversen Matrix mit einem zu N proportionalen Aufwand berechnet werden können. Vor-
aussetzung ist natürlich, daß die Größe der relevanten Cluster mindestens so groß ist wie die
Defektclustergröße.
4.5.3. Bandstrukturberechnung des Idealkristalls
In diesem Abschnitt soll die Berechnung der BLOCH-Eigenzustände ψ̊kν(r) und der zuge-
hörigen Energie-Eigenwerte Ekν zum Blochvektor k und Bandindex ν des translationsin-
varianten Idealkristalls behandelt werden, welcher durch den HAMILTON-Operator ˆ̊H(r) =
−∇+V̊ (r)mit V̊ (r) =
∑
n V̊
n(|r−Rn|) aus (3.57) beschrieben wird. Die stationäre SCHRÖ-
DINGER-Gleichung
(E − ˆ̊H) |ψ̊〉 = 0 (4.73)
kann unter Beachtung der Operatorbeziehung (3.46) in eine Darstellung bezüglich der retar-
dierten GREENschen Funktion des Idealkristalls umgeformt werden
ˆ̊G
−1
(E) |ψ̊〉 = 0 . (4.74)
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Die GREENsche Funktion ˆ̊G(E) ist nach (3.47) mit der GREENschen Funktion freier Elek-
tronen über eine DYSON-Gleichung verbunden
ˆ̊G(E) = ˆ̊g(E)+ ˆ̊g(E) V̊ ˆ̊G(E) . (4.75)
Setzt man die Lösung dieser Gleichung
ˆ̊G
−1
(E) = ˆ̊g−1(E)
[
1 − ˆ̊g(E) V̊
]
(4.76)
in (4.74) ein, so erhält man in Ortsdarstellung und unter Verwendung von zellzentrierten
Koordinaten eine homogene Integralgleichung für die Wellenfunktion ψ̊kν(Rnµ + r)
ψ̊kν(Rnµ + r) =
∑
n′,µ′
∫
d3r ′ g̊(Rnµ + r,Rn
′
µ′ + r′; E) V̊µ
′
(r ′) ψ̊kν(Rn
′
µ′ + r′) . (4.77)
Im Vergleich zur LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung (3.37) existieren bei der Bestimmung
der Eigenfunktionen des translationsinvarianten Idealkristalls keine einfallenden Wellen ϕ̊.
Dies ist eine Folge des BLOCH-Theorems. Für die BLOCH-Funktionen ψ̊kν(Rnµ + r) setzt
man eine Drehimpulsentwicklung nach den regulären radialen Eigenlösungen der an den
Gitterplätzen Rnµ sitzenden Streupotentiale V̊
µ(r) an
ψ̊kν(Rnµ + r) =
1√
V
∑
L
eikR
n
c̊µL(k, ν) R̊
µ
l (r; E) YL(r̂) , (4.78)
wobei die Wellenfunktionen bezüglich des Kristallvolumens V normiert sind
∫
V
d3r |ψ̊kν(r)|2 =
1

NE Z∑
µ=1
∑
L
|c̊µL (k, ν)|2
∫ Sµ
0
dr r2 |R̊µl (r; E)|2 = 1 . (4.79)
 bezeichnet das Volumen der Elementarzelle (vgl. Abschnitt 4.4, Seite 51) und ist gleich
der Summe der Volumina der WIGNER-SEITZ-Zellen µW S der Basisatome µ in der Ele-
mentarzelle
 =
NE Z∑
µ=1

µ
W S . (4.80)
Die c̊µL(k, ν) sind die noch zu bestimmenden Entwicklungskoeffizienten bzw. Eigenvektoren.
Wählt man entsprechend
1

∫ Sµ
0
dr r2 |R̊µl (r; E)|2 = 1 (4.81)
normierte radiale Eigenfunktionen, so charakterisieren die c̊µL (k, ν) den Drehimpulscharak-
ter der Eigenzustände ψ̊kν(Rnµ) im Raumgebiet des Atoms µ zum BLOCH-Vektor k und
Bandindex ν.
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Unter Verwendung der LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung für die regulären Lösungen
R̊
n
µ
L (r; E) (vergleiche (3.90))
R̊
n
µ
L (r; E) = jL(
√
Er)+
∑
n′,µ′
∫
d3r ′ g̊(Rnµ + r,Rn
′
µ′ + r′; E) V̊µ
′
R̊
n′
µ′
L ′ (r; E) , (4.82)
der Drehimpulsentwicklung für die GREENsche Funktion freier Elektronen (4.5) und für die
BLOCH-Zustände ψ̊kν(Rnµ + r) (4.78) sowie der Definition der t-Matrix (3.110) erhält man
aus (4.77) folgende Bestimmungsgleichung für die c̊µL(k, ν)
c̊µL(k, ν) =
∑
µ′,L ′
∑
n′
g̊
nn′
µµ′
L L ′(E) e
+ikRnn′ t̊µ
′
l ′ (E) c̊
µ′
L ′(k, ν) . (4.83)
Mit der FOURIER-Transformierten der strukturellen GREENschen Funktion freier Elektronen
(4.47) ergibt sich eine algebraische Eigenwertgleichung für den Zustandsvektor c̊µL (k, ν)
∑
µ′,L ′
[
δµµ′δL L ′ − g̊µµ
′
L L ′(k; E) t̊
µ′
l ′ (E)
]
c̊µ
′
L ′(k, ν) = 0 . (4.84)
Diese Gleichung hängt parametrisch von (k, ν) und E ab und besitzt nur Lösungen für
det
[
δµµ′δL L ′ − g̊µµ
′
L L ′(k; E) t̊
µ′
l ′ (E)
]
= 0 . (4.85)
Die Lösungen der GREENschen Funktion freier Elektronen Ek = (k + Kn)2, mit Kn als
reziprokem Gittervektor, werden dabei explizit ausgeschlossen. Die c̊µL(k, ν) sind die Ei-
genvektoren zu den Energieeigenwerten Ekν , die sich aus den Nullstellen der Determinante
(4.85) ergeben.
Eigenwertgleichung und abgeschirmte Strukturkonstanten
Nach Abschnitt 4.5.1 ist es möglich, die GREENsche Funktion des Idealkristalls bezüglich ei-
nes beliebigen Referenzsystems zu bestimmen. Unter Verwendung der abgeschirmten Struk-
turkonstanten ergibt sich aus (4.65)
[
G̊−1(k; E)
]µµ′
L L ′
=
∑
µ′′,L ′′
[
g̃−1(k; E)
]µµ′′
L L ′′
(
δµ′′µ′δL ′′L ′ − g̃µ
′′µ′
L ′′L ′(k; E)1t̊
µ′
l ′ (E)
)
. (4.86)
Nach Gleichung (4.76) beschreiben die Nullstellen von G̊−1(k; E) die Eigenzustände des
Idealkristalls und in analoger Weise sind die Eigenzustände des Referenzsystems durch die
Nullstellen von g̃−1(k; E) bestimmt. Das Referenzsystem wurde so gewählt, daß es keine
Eigenzustände besitzt, welche im Energiebereich der besetzten Valenzbandzustände des be-
trachteten Systems liegen. Somit gilt
det
[[
g̃−1(k; E)
]µµ′
L L ′
]
6= 0 (4.87)
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und das Eigenwertproblem vereinfacht sich wie folgt
∑
µ′,L ′
[
δµµ′δL L ′ − g̃µµ
′
L L ′(k; E)1t̊
µ′
l ′ (E)
]
c̊µ
′
L ′(k, ν) = 0 . (4.88)
Mit Hilfe der KKR-Matrix (4.72) läßt sich diese Gleichung umformen
∑
µ′,L ′
(
g̃µµ
′
L L ′(k; E)− δµµ′δL L ′
[
1t̊−1(E)
]µ
l
)
1t̊µ
′
l ′ (E) c̊
µ′
L ′(k, ν) =
∑
µ′,L ′
Mµµ
′
L L ′ (k; E)1t̊
µ′
l ′ (E) c̊
µ′
L ′(k, ν) = 0 . (4.89)
Die Zustandsvektoren c̊µL (k, ν) können aus den Eigenvektoren 1t̊
µ
l (E) c̊
µ
L(k, ν) berechnet
werden und die zugehörigen Energieeigenwerte Ekν ergeben sich aus den Nullstellen der
Determinante der KKR-Matrix Mµµ
′
L L ′ (k; E).
Die KKR-Matrix für abgeschirmte Strukturkonstanten besitzt zyklische Blocktridiago-
nalgestalt und erlaubt dadurch eine effiziente Bestimmung der Energieeigenwerte von sehr
großen Systemen. Der numerische Aufwand pro Energieeigenwert skaliert linear mit der An-
zahl der Atome in der Elementarzelle (für eine ausführliche Diskussion siehe ZAHN 1998).
Fermifläche und Fermigeschwindigkeiten
Im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie (siehe Kapitel 2) wurde die FERMI-Energie E F als
LAGRANGE-Parameter zur Erhaltung der Gesamtteilchenzahl eingeführt. Die FERMI-Fläche
umfaßt alle Zustände pro Spinrichtung1 (k, ν) deren Energieeigenwert Ekν gleich EF ist.
Damit trennt die FERMI-Fläche die besetzten von den unbesetzten Zuständen. Zustände an
der FERMI-Energie können mit verschwindend kleinem Energieaufwand angeregt werden
und bestimmen dadurch das Transportverhalten metallischer Systeme. Die Topologie der
FERMI-Flächen spiegelt die Unterschiede in den Bandstrukturen verschiedener Systeme wi-
der und ermöglicht dadurch ein besseres Verständnis der Transporteigenschaften dieser Sy-
steme. Existieren mehrere Bänder, d. h. im Falle ν > 1, so spricht man von vielblättrigen
(multi sheeted) FERMI-Flächen.
Die Bestimmung der FERMI-Fläche basiert auf einer von ZAHN (1998) modifizierten
Tetraedermethode (LEHMANN und TAUT 1972, MERTIG et al. 1987). Dazu wird der irredu-
zible Teil der BRILLOUIN-Zone in Tetraeder zerlegt und die Eigenwerte im k-Raum bei vor-
gegebener Energie EF aus den Nullstellen der Determinante der KKR-Matrix M
µµ′
L L ′ (k; EF)
(4.72) entlang der Kanten der Tetraeder durch Intervallschachtelung exakt bestimmt. Wird
das Tetraedernetz fein genug gewählt, entsteht als Schnittfläche in den Tetraedern ein Dreieck
oder Viereck, wobei die Anzahl der zur FERMI-Fläche beitragenden Tetraeder im allgemei-
nen wesentlich kleiner ist als die Gesamtzahl der Tetraeder im irreduziblen Teil der BRIL-
LOUIN-Zone. Damit wird die FERMI-Fläche durch eine Menge ebener Vielecke j = 1, . . .
approximiert, welche durch die Eckpunkte k j1 , k
j
2 , k
j
3 , (k
j
4), den Schwerpunkt q
j sowie den
Flächeninhalt S j charakterisiert sind.
1Der Spinindex σ wird aus Gründen der Übersichtlichkeit im weiteren weggelassen.
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Die FERMI-Geschwindigkeit entspricht der Gruppengeschwindigkeit vkν , die aus der
Ableitung der Energieeigenwerte an der Stelle E F bestimmt wird
vkν =
∂Ekν
∂k
∣∣∣∣
Ekν=EF
. (4.90)
Die numerische Umsetzung der Gradientenbildung zur Bestimmung der FERMI-Geschwin-
digkeit erfolgt durch lineare Interpolation zwischen den Isoenergieflächen zu E F und EF +
δE . Die Größe von δE bestimmt den Fehler der linearen Interpolation von vkν . Der systema-
tische Fehler von vkν wird durch die Größe der Tetraeder bestimmt und skaliert proportional
zu dieser (siehe ZAHN 1998). Somit ist ein Kompromiß zwischen numerischen Aufwand
und der gewünschten Genauigkeit zu finden.
Die totale Zustandsdichte n(EF) ist definiert als Anzahl der elektronischen Zustände an
der Fermienergie EF (vergleiche (2.32))
n(EF) =
∑
k,ν
δ(Ekν − EF) . (4.91)
Geht man formal zu kontinuierlichen k über, so läßt sich die Summe über k in ein Integral
über den reziproken Raum mit
∑
k → V(2π)3
∫
d3k überführen. Die totale Zustandsdichte
lautet mit dk⊥ = d Ekν|vkν | aus (4.90) nach Ausführen der Energieintegration
n(EF) =
V
(2π)3
∑
v
∫∫
Ekν=EF
dSν
1
|vkν |
. (4.92)
Dieses Integral ist einfach numerisch auswertbar, indem die Integration über die FERMI-
Fläche durch eine Summation über die FERMI-Flächenstücke S jν mit den zugehörigen FER-
MI-Geschwindigkeiten v jν ersetzt wird
n(EF) =
V
(2π)3
∑
v
∑
j=1,...
S jν
|v jν |
. (4.93)
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Für eine konsistente Beschreibung makroskopischer Transportgrößen ist es notwendig, die
auf ersten Prinzipien basierende und die mikroskopischen Prozesse beschreibende Vielfach-
streutheorie in geeigneter Weise mit der Theorie des Transports in metallischen Systemen zu
verknüpfen. Ausgehend von der mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeit (Abschnitt
5.3), die über FERMI’s „Goldene Regel“ mit der in 5.2 eingeführten T -Matrix verbunden
ist, läßt sich der spezifische Widerstand (Abschnitt 5.5) über den Vektor der mittleren freien
Weglänge ausdrücken, welcher seinerseits durch Lösung der in 5.4 dargestellten BOLTZ-
MANN-Gleichung bestimmt wird. Im Abschnitt 5.5 wird darüberhinaus gezeigt, wie der
GMR in magnetischen Vielfachschichten durch Anwendung des MOTTschen Zweistrom-
modells berechnet werden kann.
5.1. Wellenfunktion des gestörten Systems
Die Wellenfunktion des gestörten Systems ψkν ist mit der BLOCH-Funktion des Wirtskri-
stalls ψ̊kν (4.78) über eine LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung (3.36) verknüpft1. In Orts-
darstellung und zellzentrierten Koordinaten lautet die Integralgleichung analog zu (3.37)
ψkν(Rnµ + r;µ0) = ψ̊kν(Rnµ + r)
+
∑
n′,µ′
∫
d3r ′ G̊(Rnµ + r,Rn
′
µ′ + r′; E)1V
n′
µ′(r ′;µ0) ψkν(Rn
′
µ′ + r′;µ0) .
(5.1)
Die GREENsche Funktion des Idealkristalls G̊(Rnµ + r,Rn
′
µ′ + r′; E) wurde im Abschnitt 4.5
ausführlich diskutiert und ist entsprechend Gleichung (4.4) definiert
G̊(Rnµ + r,Rn
′
µ′ + r′; E) = δnn′δµµ′ G̊µ(r, r′; E)
+
∑
L ,L ′
R̊µL (r; E) G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) R̊
µ′
L ′(r
′; E) ,
(5.2)
wobei die on-site GREENsche Funktion G̊µ(r, r′; E) unabhängig vom Zellindex n ist und in
Analogie zu (4.15) lautet
G̊µ(r, r′; E) =
∑
L
G̊µL(r, r
′; E) =
√
E
∑
L
R̊µL (r<; E) H̊
µ
L (r>; E) . (5.3)
1Der Spinindex σ wird, sofern nicht explizit aufgeführt, im weiteren aus Gründen einer übersichtlicheren
Schreibweise weggelassen. Dies bedeutet, daß die folgenden Ausführungen für beide Spinrichtungen in
gleicher Weise gelten.
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Die strukturelle GREENsche Funktion G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) ist durch (4.61) gegeben. Das Einbringen
von Defekten bzw. lokalisierten Störungen bricht die Translationsinvarianz des idealen Git-
ters, so daß die Potentialstörung 1V
n
µ(r;µ0) = V
n
µ(r;µ0) − V̊µ(r) sowohl vom Zellindex
n als auch vom Atomindex µ abhängig ist. Der Index µ0 bezeichnet die Lage R0µ0 des Zen-
tralatoms des Defektclusters in der Zelle n = 0. Dies ist ein entscheidender Unterschied
gegenüber Volumensystemen mit einem Atom pro Elementarzelle. Die Integration in (5.1)
beschränkt sich auf das Raumgebiet der Potentialstörung, wobei wegen der kurzreichweiti-
gen Abschirmung von Störungen in Metallen nur die unmittelbare Umgebung des Defektes
berücksichtigt werden muß. Jedoch ist die gestörte Umgebung je nach Lage des Defektatoms
bezüglich des Atomindexes µ0 eine andere, was zu qualitativ neuen Aussagen bei der Un-
tersuchung des Einflusses von Defekten auf den elektronischen Transport in magnetischen
Vielfachschichten oder allgemein Systemen mit verschiedenen Basisatomen führt.
Die gestörten BLOCH-Wellen ψkν(Rnµ+r;µ0) können in gleicher Weise wie die BLOCH-
Funktionen des Idealkristalls (4.78) nach Drehimpulsen und den regulären radialen Eigen-
lösungen der an den Gitterplätzen Rnµ zentrierten gestörten Potentiale V
n
µ(r;µ0) entwickelt
werden
ψkν(Rnµ + r;µ0) =
1√
V
∑
L
c
n
µ
L (k, ν;µ0) R
n
µ
l (r;µ0; E) YL(r̂) . (5.4)
Die unbekannten Entwicklungskoeffizienten c
n
µ
L (k, ν;µ0) können mit den Wellenfunktions-
koeffizienten der BLOCH-Funktionen
c̊
n
µ
L (k, ν) = eikR
n
c̊µL (k, ν) (5.5)
in Beziehung gebracht werden, indem die Drehimpulsentwicklungen der Wellenfunktionen
(4.78) und (5.4) sowie der GREENschen Funktion des Idealkristalls (5.2, 5.3) in die obige
LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung (5.1) eingesetzt werden. Man erhält
∑
L
c
n
µ
L (k, ν;µ0) R
n
µ
L (r;µ0; E) =
∑
L
c̊
n
µ
L (k, ν) R̊
µ
L (r; E)
+
∑
L
c
n
µ
L (k, ν;µ0)
∫
d3r ′ G̊µL(r, r
′; E)1V
n
µ(r ′;µ0) R
n
µ
L (r
′;µ0; E) (5.6)
+
∑
n′,µ′
L ,L ′
R̊µL (r; E) G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) c
n′
µ′
L ′(k, ν;µ0)
∫
d3r ′ R̊µ
′
L ′ (r
′; E)1V
n′
µ′(r ′;µ0) R
n′
µ′
L ′ (r
′;µ0; E) .
Unter Verwendung von (4.17) läßt sich das Integral im zweiten Term auf der rechten Seite
durch R
n
µ
L (r;µ0; E) − R̊
µ
L (r; E) darstellen. Das Integral im dritten Term auf der rechten
Seite entspricht der Definition der 1t-Matrix aus (4.22), so daß sich Gleichung (5.6) wie
folgt vereinfacht
c
n
µ
L(k, ν;µ0) = c̊
n
µ
L(k, ν)+
∑
n′,µ′,L ′
G̊
nn′
µµ′
L L ′(E)1t
n′
µ′
l ′ (µ0; E) c
n′
µ′
L ′(k, ν;µ0) . (5.7)
70
5.1. Wellenfunktion des gestörten Systems
Es ergibt sich als formale Lösung für die Entwicklungskoeffizienten der gestörten BLOCH-
Funktion
c
n
µ
L (k, ν;µ0) =
∑
n′,µ′,L ′
D
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) c̊
n′
µ′
L ′(k, ν) , (5.8)
wobei die Matrix D(µ0; E) durch
D
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) =
[(
1 − G̊(E)1t (µ0; E)
)−1]nn
′
µµ′
L L ′
(5.9)
gegeben ist. Mit Hilfe der algebraischen DYSON-Gleichung (4.16) läßt sich die Matrix D(E)
auch durch die strukturelle GREENsche Funktion des gestörten Systems ausdrücken
D
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) = δnn′δµµ′δL L ′ + G
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E)1t
n′
µ′
l ′ (µ0; E) . (5.10)
Technische Anmerkung
Es sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, daß im Rahmen des von uns gewählten Zu-
gangs sowohl die GREENsche Funktion des Idealkristalls als auch die des gestörten Sy-
stems GREENsche Funktionen zu komplexen Energien sind. Der Imaginärteil der Ener-
gie ist ein technischer Parameter, der es erlaubt, den numerischen Aufwand zur Bestim-
mung der strukturellen GREENschen Funktion des Idealkristalls G̊
nn′
µµ′
L L ′(E) mittels BRIL-
LOUIN-Zonenintegration erheblich zu reduzieren. Für die Berechnung von Transportgrößen
ist dieser Imaginärteil der Energie unerwünscht, da er zu einer unphysikalischen Verbrei-
terung der Zustände und damit zu geringeren Übergangswahrscheinlichkeiten führt (siehe
Anhang C). Daraus resultiert die Forderung, einen möglichst kleinen Imaginärteil der Ener-
gie zu wählen, dem aber wegen des steigenden Aufwands durch die notwendige Erhöhung
des k-Stützstellennetzes bei der BRILLOUIN-Zonenintegration (vergleiche die Abschnitte 4.4
und 4.5) eine untere Grenze gesetzt ist. In den im Abschnitt II vorgestellten Ergebnissen
für Co/Cu- und Fe/Cr-Vielfachschichtsystemen wurden typischerweise ein Imaginärteil der
Energie von 0 ≈ 4 mRy bzw. eine Temperatur von T = 200 K verwendet.
Weiterhin sei angemerkt, daß die Bandstruktur der Idealkristalle bei reellen Energien be-
rechnet wird (siehe Abschnitt 4.5.3). Damit wird bei der Bestimmung der Entwicklungsko-
effizienten der gestörten BLOCH-Funktion nach Gleichung (5.8) ein Fehler gemacht, da die
Energien Ekν und E zwar denselben Realteil besitzen, die Energie E aber einen zusätzlichen
Imaginärteil 0 aufweist. Entscheidend ist, daß dieser Fehler nicht das qualitative Verhalten
der zu berechnenden Transportgrößen beeinflußt. Diesen Nachweis sowie eine ausführliche
Diskussion des quantitativen Einflusses des Imaginärteils der Energie auf die Transportgrö-
ßen liefert Anhang C.
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5.2. T-Matrix
Die Matrixelemente 〈ψ̊k′ν′ |T̂ (E)|ψ̊kν〉 des Übergangsoperators T̂ ergeben sich entsprechend
Gleichung (3.40) zu
Tkν,k′ν′(µ0; E) =
∑
n,µ
∫
d3rψ̊∗k′ν′(R
n
µ + r)1V
n
µ(r;µ0) ψkν(Rnµ + r;µ0) , (5.11)
wobei die Energie Ekν = Ek′ν′ = E und der Spin σ erhalten bleiben sollen. Die T -Matrix
beschreibt den Übergang eines BLOCH-Eigenzustandes ψ̊kν zum HAMILTON-Operator
ˆ̊H in
einen BLOCH-Eigenzustand ψ̊k′ν′ , hervorgerufen durch die spinerhaltende, elastische Streu-
ung von ψ̊kν an der räumlich begrenzten Potentialstörung 1V . Abbildung 5.1 veranschau-
licht diesen Sachverhalt. Entsprechend Gleichung (5.11) kann dieser Übergang durch den
Überlapp der ungestörten BLOCH-Welle ψ̊k′ν′ und der gestörten BLOCH-Welle ψkν mit der
räumlich begrenzten Potentialstörung 1V berechnet werden. Dabei ist zu beachten, daß die
gestörte BLOCH-Welle ψkν nicht mehr die Translationsinvarianz des Idealkristalls besitzt.
Unter Verwendung der Drehimpulsentwicklungen für die ungestörte und die gestörte
BLOCH-Welle (4.78, 5.4) erhält man folgenden Ausdruck für die T -Matrix
Tkν,k′ν′(µ0; E) =
1
V
∑
n,µ,L
(
c̊
n
µ
L (k
′, ν ′)
)∗
1
n
µ
l (µ0; E) c
n
µ
L(k, ν;µ0) (5.12)
mit
1
n
µ
l (µ0; E) =
∫ Snµ
0
dr r2
(
R̊µl (r; E)
)∗
1V
n
µ(r;µ0) R
n
µ
l (r;µ0; E) . (5.13)
Ekν , (k, ν)
Ek′ν′ , (k′, ν ′)
Abbildung 5.1: Streuung einer einlaufenden BLOCH-Welle ψ̊kν an einem Cluster
gestörter Potentiale. Die Störung wird durch das Defektatom in der Mitte hervorge-
rufen, wobei die Störungen der beiden nächsten Nachbarschalen mit berücksichtigt
werden.
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Dabei bezeichnet Snµ den Kugelradius der Potentialstörung 1V
n
µ(r;µ0) am Gitterplatz Rnµ.
Für reelle Energien gilt mit (B.16), wobei δ̊µl (E) die reellen Streuphasen des ungestörten
Kristallpotentials V̊µ(r) sind,
(
R̊µl (r; E)
)∗
= e−2i δ̊
µ
l (E) R̊µl (r; E) (5.14)
und 1
n
µ
l (µ0; E) ist proportional zur Differenz 1t
n
µ
l (µ0; E) der single site t-Matrizen (4.22)
1
n
µ
l (µ0; E) = e−2i δ̊
µ
l (E)1t
n
µ
l (µ0; E) . (5.15)
Demgegenüber sind die verwendeten radialen Wellenfunktionen Größen zur Energie E mit
einem kleinen, aber nichtverschwindendem Imaginärteil 0. In diesem Fall läßt sich aus den
radialen SCHRÖDINGER-Gleichungen für die regulären Lösungen zu den Potentialen V̊µ(r)
und V
n
µ(r;µ0) am Ort Rnµ (vergleiche (3.89)) eine Darstellung der 1
n
µ
l (µ0; E)-Matrix über
eine WRONSKI-Relation am Rand Snµ der Potentiale ableiten
1
n
µ
l (µ0; E) = 2i Im{E}
∫ Snµ
0
dr r2
(
R̊µl (r; E)
)∗
R
n
µ
l (r;µ0; E)
+ W
{
r
(
R̊µl (r; E)
)∗
, r R
n
µ
l (r;µ0; E)
}
r
∣∣∣∣
r=Snµ
.
(5.16)
Diese Beziehung besitzt numerische Vorteile, da im Gegensatz zu Gleichung (5.13) nicht
über die Potentialänderung 1V integriert werden muß. Es ist offensichtlich, daß für reelle
Energien der erste Term auf der rechten Seite in Gleichung (5.16) verschwindet. Der zweite
Term ergibt unter Verwendung von (5.14) und (4.23) die Beziehung (5.15).
Die Entwicklungskoeffizienten der gestörten BLOCH-Welle in (5.12) lassen sich durch
Gleichung (5.8) ausdrücken und die T -Matrix kann in folgender Form geschrieben werden
Tkν,k′ν′(µ0; E) =
1
V
∑
n,µ,L
n′,µ′,L ′
(
c̊
n
µ
L(k
′, ν ′)
)∗
T
nn′
µµ′
L L ′ (µ0; E) c̊
n′
µ′
L ′(k, ν) , (5.17)
wobei T
nn′
µµ′
L L ′ (µ0; E) durch
T
nn′
µµ′
L L ′ (µ0; E) = 1
n
µ
l (µ0; E) D
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) (5.18)
gegeben ist. Führt man verallgemeinerte Wellenfunktionskoeffizienten mit
Q
n
µ
L(k, ν;µ0) =
∑
n′,µ′,L ′
T
nn′
µµ′
L L ′ (µ0; E) c̊
n′
µ′
L ′(k, ν) (5.19)
ein, so läßt sich die T -Matrix in kompakter Weise darstellen
Tkν,k′ν′(µ0; E) =
1
V
∑
n,µ,L
(
c̊
n
µ
L(k
′, ν ′)
)∗
Q
n
µ
L(k, ν;µ0) . (5.20)
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5.3. Mikroskopische Übergangswahrscheinlichkeit
Die Wahrscheinlichkeitsamplitude für einen Übergang aus dem BLOCH-Eigenzustand ψ̊kν
des HAMILTON-Operators ˆ̊H des Idealkristalls in den BLOCH-Eigenzustand ψ̊k′ν′ , hervor-
gerufen durch die Potentialstörung1V für einen unendlich langen Zeitraum, kann durch die
Matrixelemente 〈ψ̊k′ν′ |Ŝ(E)|ψ̊kν〉 des Streuoperators Ŝ(E) ausgedrückt werden (ECONOMU
1990). Für zeitunabhängige Störungen 1V ist der Streuoperator Ŝ(E) mit dem Übergangs-
operator T̂ (E) über die Beziehung (B.40) verknüpft und die zugehörigen Matrixelemente
lauten
〈ψ̊k′ν′ |Ŝ(E)|ψ̊kν〉 = δkν,k′ν′ − 2π i δ(Ekν − Ek′ν′) 〈ψ̊k′ν′|T̂ (E)|ψ̊kν〉 . (5.21)
Die Übergangswahrscheinlichkeit pro Zeiteinheit ist durch die Zeitableitung des Betragsqua-
drates der S-Matrix gegeben und kann mit Hilfe der T -Matrix wie folgt ausgedrückt werden
(ECONOMU 1990)
Pkν,k′ν′ = 2πδ(Ekν − Ek′ν′)
∣∣∣〈ψ̊k′ν′|T̂ (E)|ψ̊kν〉
∣∣∣
2
. (5.22)
Diese Gleichung entspricht FERMI’s „Goldener Regel“ und damit der Übergangswahrschein-
lichkeit für die elastische Streuung eines BLOCH-Zustandes (k, ν) in den Zustand (k′, ν ′).
Für den Fall, daß die eingebrachten Defekte nicht miteinander wechselwirken (verdünn-
ter Grenzfall), ist die mikroskopische Übergangswahrscheinlichkeit Pkν,k′ν′ proportional zur
Zahl der Defekte cN und Gleichung (5.22) geht über in
Pkν,k′ν′(µ0) = 2πcN δ(Ekν − Ek′ν′) |Tkν,k′ν′(µ0; E)|2 (5.23)
bzw. mit (5.20)
Pkν,k′ν′(µ0) =
2πcN
V 2
δ(Ekν − Ek′ν′) ·
·
∑
n,µ,L
n′,µ′,L ′
Q
n
µ
L(k, ν;µ0)
(
Q
n′
µ′
L ′(k, ν;µ0)
)∗(
c̊
n
µ
L (k
′, ν ′)
)∗
c̊
n′
µ′
L ′(k
′, ν ′) .
(5.24)
Dabei entspricht c der Konzentration der Defekte und N der Gesamtzahl der Atome. Aus
Gleichung (5.23) folgt die mikroskopische Reversibilität des Übergangs aus dem Zustand
(k, ν) in den Zustand (k′, ν ′), das heißt es gilt
Pkν,k′ν′(µ0) = Pk′ν′,kν(µ0) . (5.25)
Für nichtmagnetische Systeme ist die mikroskopische Übergangswahrscheinlichkeit in
der Regel unabhängig vom Spin, nicht jedoch für magnetische Systeme und Systeme mit
Spin-Gitter-Wechselwirkung. In diesem Fall wird Pσσ
′
kν,k′ν′ durch eine (2×2)-Matrix im Spin-
raum beschrieben, deren 4 Komponenten von den Spinquantenzahlen σ und σ ′ vor und nach
der Streuung abhängen
Pσσ
′
kν,k′ν′ =
(
P↑↑kν,k′ν′ P
↑↓
kν,k′ν′
P↓↑kν,k′ν′ P
↓↓
kν,k′ν′
)
. (5.26)
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k′, ν ′
k′, ν ′,↓
k′, ν ′,↑
k, ν
k, ν,↓
k, ν,↑
Abbildung 5.2: Spinabhängige Streuung in ferromagnetischen Systemen. Es gibt
zwei spinerhaltende und zwei Spin-Flip-Streuprozesse für den Übergang aus dem
Zustand (k, ν) in den Zustand (k′, ν ′).
Damit gibt es in ferromagnetischen Systemen zwei spinerhaltende und zwei Spin-Flip-Streu-
prozesse (vergleiche Abbildung 5.2).
Im Rahmen des vorliegenden nichtrelativistischen Zugangs wird nur Potentialstreuung
betrachtet. Die Spin-Flip-Matrixelemente der mikroskopischen Übergangswahrscheinlich-
keit resultieren für gewöhnlich aus der Streuung an Spinwellen (FERT 1969, FERT und
CAMPBELL 1976) und der Elektron-Elektron-Streuung (BOURQUART, DANIEL und FERT
1968). Beide Mechanismen sind jedoch temperaturabhängig und verschwinden für Tempe-
raturen gegen Null. Weiterhin existiert eine Spin-Flip-Streuung, die durch die Spin-Bahn-
Wechselwirkung der Elektronen hervorgerufen wird. Diese kann im allgemeinen vernachläs-
sigt werden, da ihr Streuquerschnitt für die betrachteten Übergangsmetalle zwei Größenord-
nungen kleiner als für die spinerhaltende Streuung ist (MONOD 1968). Ebenso wird die Spin-
Flip-Streuung an paramagnetischen Defekten vernachlässigt, für die die Spin-Flip-Streuung
ein elastischer Prozeß ist. Aus diesen Gründen wird im weiteren unter Pkν,k′ν′ die mikro-
skopische Übergangswahrscheinlichkeit pro Spinrichtung verstanden und der Spinindex σ
weggelassen.
Summiert man die mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeiten für alle Endzustän-
de (k′, ν ′) auf, so erhält man eine weitere, den Streuprozeß charakterisierende Größe – die
zustands- und spinabhängige Relaxationszeit τ σkν(µ0)
1
τ σkν(µ0)
=
∑
k′,v′
Pσσkν,k′ν′(µ0) . (5.27)
Dies ist gerade die Zeit, die ein Elektron im Mittel im Zustand (k, ν, σ ) verweilt, bis es
wieder gestreut wird. Mit Hilfe des optischen Theorems (3.45)
∑
k′,ν′
δ(Ekν − Ek′ν′) |Tkν,k′ν′(µ0; E)|2 = −
1
π
Im Tkν,kν(µ0; E) (5.28)
kann für reelle Energien E die Relaxationszeit durch den Imaginärteil des Diagonalelemen-
tes der T -Matrix ausgedrückt werden
1
τ σkν(µ0)
= −2cN Im Tkν,kν(µ0; E) . (5.29)
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Die Abweichungen aufgrund des kleinen Imaginärteils der Energie 0 werden im Anhang C
diskutiert.
Die Wirtskristall- und Streueigenschaften können in vereinfachter Weise durch FERMI-
Flächenmittelwerte bzw. allgemein Isoenergie-Flächenmittelwerte beschrieben werden. Ist
akν eine zustandsabhängige Größe, dann liefert
a =
∑
k,ν δ(Ekν − EF) akν∑
k,ν δ(Ekν − EF)
(5.30)
den zugehörigen FERMI-Flächenmittelwert a.
Somit erhält man aus den FERMI-Flächenmittelwerten charakteristische spinabhängige
Relaxationszeiten τ σ , deren Verhältnis entsprechend
β(µ0) =
τ↑(µ0)
τ↓(µ0)
(5.31)
die Spinanisotropie der Streuung β(µ0) definiert. Diese ist ein Maß für die Anisotropie der
spinabhängigen Streuung an einem Defekt bzw. Defektcluster, der an dem Ort R0µ0 lokali-
siert ist. Für β < 1 werden die Majoritätselektronen (σ =↑) des Systems stärker gestreut als
die Minoritätselektronen (σ = ↓), wohingegen für β > 1 der umgekehrte Fall vorliegt. Ab-
bildung 5.3 veranschaulicht diesen Sachverhalt für ein Volumensystem. Die Spinanisotropie
der Streuung spielt eine wichtige Rolle bei der Diskussion und dem Verständnis des GMR
im Teil II dieser Arbeit.
Abbildung 5.3: Einfluß der spinabhängigen Streuung für β  1 (links) und β  1
(rechts) in einem Volumensystem.
5.4. Boltzmanngleichung
Die mikroskopische Beschreibung der Transporteigenschaften metallischer Systeme wird im
Rahmen eines quasiklassischen Zugangs auf der Grundlage der BOLTZMANN-Gleichung für
die Verteilungsfunktion fk(r) der Leitungselektronen diskutiert (ASHCROFT und MERMIN
1976, ZIMAN 1962). Dabei steht der Index k = (k, ν) für eine kompakte Schreibweise
des Wellenvektors k und Bandindexes ν. Die Verteilungsfunktion fk(r) ist ein Maß für die
Anzahl der Ladungsträger im Zustand k in einem Raumgebiet um r. Diese Beschreibung
76
5.4. Boltzmanngleichung
ist gültig, solange die mittlere freie Weglänge der Elektronen groß gegenüber den atomaren
Abständen aber klein gegen die makroskopische Dimension der Probe ist.
Die BOLTZMANN-Gleichung ist eine Bilanzgleichung, die die Änderung der Verteilungs-
funktion fk(r) unter dem Einfluß äußerer Felder und auftretender Streuprozesse beschreibt.
Im stationären Zustand ist die Gesamtänderung von fk(r), infolge des Wechselspiels zwi-
schen der Diffusion im Orts- und Impulsraum und der Streuung, an jedem Ort r und für
jeden Zustand k gleich Null
(
∂ fk(r)
∂t
)
Streu.
+
(
∂ fk(r)
∂t
)
Feld
+
(
∂ fk(r)
∂t
)
Diff .
= 0 . (5.32)
Eine explizite Zeitabhängigkeit der Verteilungsfunktion wurde nicht beachtet. Im folgenden
wird nur der Einfluß eines zeitunabhängigen, homogenen äußeren elektrischen Feldes E bei
T = 0 K untersucht und unter der Voraussetzung, daß das äußere Feld E eine kleine Störung
ist, ergibt sich die linearisierte BOLTZMANN-Gleichung
e
(
∂ f 0k
∂Ek
)
vkE = −
(
∂ fk(µ0)
∂t
)
Streu.
. (5.33)
Dabei bezeichnen e die Elementarladung, vk = ∂Ek/(∂k) die Gruppengeschwindigkeit (ver-
gleiche (4.90)) und f 0k die FERMI-Dirac-Verteilung (kB ist die BOLTZMANN-Konstante)
f 0k =
1
e(Ek−EF )/kB T + 1 . (5.34)
Der Index µ0 kennzeichnet, wie im Abschnitt 5.1 bereits eingeführt, die unterschiedliche
Lage eines Defektclusters bezüglich des Atomindexes µ in der Elementarzelle. Übertragen
auf den Fall von Verteilungsfunktionen bedeutet dies, daß fk zwar aufgrund des homogenen
elektrischen Feldes E ortsunabhängig ist, wohl aber wegen der unterschiedlichen Streueigen-
schaften von der Position des Defektes in dem betrachteten inhomogenen System abhängig
ist. Im weiteren sollen Vielfachschichtsysteme untersucht werden, die aufgrund ihrer Be-
schaffenheit und Herstellung im allgemeinen keine Gleichverteilung von Defekten aufwei-
sen oder sogar gezielt Fremdatome an bestimmten Positionen der Schichtstruktur beinhalten.
Daher ist es von großem Interesse, die Abhängigkeit der Verteilungsfunktion von der Positi-
on der Defekte und der daraus abgeleiteten Transportgrößen theoretisch zu untersuchen und
somit zu einem besseren mikroskopischen Verständnis der Transportphänomene in magneti-
schen Vielfachschichten zu gelangen.
Beschränkt man sich bei der Beschreibung der zeitlichen Änderung der Verteilung fk(r)
durch Streuprozesse auf die elastische Streuung unabhängiger Teilchen an Fremdatomen,
so läßt sich dies durch Summation aller Zu- und Abgänge in den bzw. aus dem Zustand
k, gewichtet mit der mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeit Pkk ′, darstellen. Unter
Berücksichtigung des PAULI-Prinzips und des Prinzips der mikroskopischen Reversibilität
des Übergangs von k nach k ′, also von Pkk ′ = Pk ′k (5.25), folgt
(
∂ fk(µ0)
∂t
)
Streu.
=
∑
k ′
Pkk ′(µ0)
{
fk ′(µ0)
[
1 − fk(µ0)
]
− fk(µ0)
[
1 − fk ′(µ0)
]}
. (5.35)
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Abbildung 5.4: Schematische Veranschaulichung der beiden Terme der Streuung für
Elektronen auf der FERMI-Fläche. Im ersten Fall werden die Elektronen aus den Zu-
ständen k ′ in den Zustand k gestreut, wohingegen im zweiten Fall der umgekehrte
Prozeß beschrieben wird.
Der erste Term beschreibt die Streuung der Elektronen aus einem besetzten Zustand k ′ in
einen unbesetzten Zustand k und wird scattering-in-Term bezeichnet. Er enthält die Vertex-
korrekturen. Der zweite Term beschreibt die Streuung der Elektronen aus dem Zustand k
in alle freien Endzustände k ′ und wird als scattering-out-Term bezeichnet. Abbildung 5.4
veranschaulicht die Bedeutung der beiden Beiträge.
Mit der Annahme, daß die Verteilungsfunktion fk(µ0) unter dem Einfluß eines kleinen
externen elektrischen Feldes E im stationären Zustand nur gering vom thermodynamischen
Gleichgewicht f 0k abweicht, läßt sich die Verteilungsfunktion fk(µ0) in zwei Anteile zerle-
gen
fk(µ0) = f 0k + gk(µ0) , (5.36)
wobei die Abweichung von der Gleichgewichtsverteilung mit gk(µ0) bezeichnet wird. Damit
geht der Streuterm aus Gleichung (5.35) in folgende Darstellung über
(
∂ fk(µ0)
∂t
)
Streu.
=
∑
k ′
Pkk ′(µ0)
[
gk ′(µ0)− gk(µ0)
]
. (5.37)
Darüberhinaus wird eine lineare Antwort des Systems auf das äußere Feld E angenommen.
Die Abweichung von der Gleichgewichtsverteilung gk(µ0) ist somit in linearer Response
proportional zu E und sei durch folgenden Ansatz gegeben
gk(µ0) = e
(
∂ f 0k
∂Ek
)
3k(µ0)E . (5.38)
3k(µ0) ist der Vektor der mittleren freien Weglänge, d. h. ein Maß für die Wegstrecke, die
ein Elektron zwischen zwei aufeinanderfolgenden Streuprozessen zurücklegt. In Schichtsy-
stemen ist die mittlere freie Weglänge der Elektronen nicht nur abhängig von der Art des
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Streuers sondern auch von dessen Position. Je nach Lage des Defektes führt die geänderte
Umgebung zu verschieden stark ausgeprägten Streuprozessen und damit zu unterschiedli-
chen 3k(µ0). Der Faktor ∂ f 0k /∂Ek bringt zum Ausdruck, daß der elektrische Transport nur
von Elektronen an der FERMI-Energie getragen wird.
Mit den Gleichungen (5.37, 5.38) lautet die linearisierte BOLTZMANN-Gleichung (5.33)
(siehe auch MERTIG et al. 1987)
3k(µ0) = τk(µ0)
[
vk +
∑
k ′
Pkk ′(µ0)3k ′(µ0)
]
, (5.39)
wobei die Relaxationszeit τk(µ0) durch (5.27) gegeben ist. Für nicht spinpolarisierte Syste-
me ist Gleichung (5.39) eine Integralgleichung zur Bestimmung des Vektors der freien Weg-
länge 3k(µ0). Die Integrationsfläche ist dabei die anisotrope FERMI-Fläche des betrachteten
metallischen Systems. Im Falle spinpolarisierter Systeme entspricht (5.39) im allgemeinen
einem System gekoppelter Integralgleichungen, welches jedoch bei Vernachlässigung der
Spin-Flip-Streuung entkoppelt und in Integralgleichungen zur Bestimmung des spinabhän-
gigen Vektors 3σk (µ0) übergeht.
In den Abschnitten 4.4 und 4.5 wurde gezeigt, daß unter Berücksichtigung der Sym-
metrieeigenschaften der freien bzw. abgeschirmten Strukturkonstanten die Berechnung der
KKR-Matrix auf den irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone beschränkt werden kann. Aus
den Nullstellen der Determinante der KKR-Matrix ergeben sich die Energieeigenwerte Ekν
und zugehörige Eigenvektoren. Gegenüber den Symmetrietransformationen DS der Punkt-
gruppe DG des Idealkristalls bleiben die Energieeigenwerte invariant, d. h. es gilt E DSkν =
Ekν . Die Geschwindigkeiten transformieren sich wie vDSkν = DSvkν , was sofort aus Glei-
chung (4.90) ersichtlich ist. Der Vektor der freien Weglänge transformiert sich wie
3DSkν(µ0) = DS3kν(µ0) , (5.40)
womit die Lösung von (5.39) ebenfalls auf den irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone be-
schränkt werden kann.
Iterative Lösung der Boltzmanngleichung
Unter Verwendung von Gleichung (5.24) als Darstellung der mikroskopischen Übergangs-
wahrscheinlichkeit erhält man für die linearisierte BOLTZMANN-Gleichung die folgende
Struktur
3k(µ0) = τk(µ0)

vk +
2πcN
V 2
∑
n,µ,L
n′,µ′,L ′
Q
n
µ
L(k;µ0)
(
Q
n′
µ′
L ′(k;µ0)
)∗
4
nn′
µµ′
L L ′(µ0)

 . (5.41)
4(µ0) entspricht dem Integral
4
nn′
µµ′
L L ′(µ0) =
∑
k ′
δ(Ek − Ek ′)
(
c̊
n
µ
L (k
′)
)∗
c̊
n′
µ′
L ′(k
′)3k ′(µ0) , (5.42)
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welches über die gesamte anisotrope FERMI-Fläche geführt werden muß. Demgegenüber
reduziert sich aufgrund des Transformationsverhaltens von 3k(µ0) bezüglich der Symme-
trieoperationen DS der Punktgruppe DG die Lösung von (5.41) auf den irreduziblen Teil der
BRILLOUIN-Zone des betrachteten Systems.
Prinzipiell kann die BOLTZMANN-Gleichung (5.41, 5.42) aufgrund ihres ausgearteten
Integralkerns, das heißt, Separation der Übergangswahrscheinlichkeit bezüglich k und k ′,
exakt gelöst werden (SONDHEIMER 1962). Durch Reduktion des Defektproblems auf ein
gestörtes MT-Potential (n = n′ = 1) konnte diese Lösung auf nichtmagnetische Systeme
angewendet werden (MERTIG, MROSAN und SCHÖPKE 1982). Berücksichtigt man jedoch
die Potentialstörung in der Umgebung des Defektes, so führt die exakte Lösung des obigen
Problems auf ein algebraisches Gleichungssystem der Ordnung O = N 2C · (lmax + 1)4. Diese
Dimension ist eindeutig zu groß für jegliche numerische Behandlung.
Infolgedessen wurde von COLERIDGE (1972) eine iterative Lösung der BOLTZMANN-
Gleichung (5.41) vorgeschlagen. VAN EK und LODDER (1990) wandten dieses Verfahren
für die Berechnung nichtmagnetischer Systeme an und MERTIG, ZELLER und DEDERICHS
(1993) erweiterten es auf die Behandlung ferromagnetischer Systeme. Das letztere Verfahren
wurde im Rahmen dieser Arbeit neu implementiert, um das Transportverhalten inhomogener
Systeme wie magnetischer Vielfachschichten untersuchen zu können.
Ausgangspunkt für die iterative Lösung ist die Relaxationszeitnäherung
3̊k(µ0) = τk(µ0) vk . (5.43)
Als Konvergenzkriterium wurde angenommen, daß die relative Änderung des Vektors der
freien Weglänge 3k(µ0) für alle betrachteten k-Werte zwischen zwei aufeinanderfolgenden
Iterationen i und i + 1 geringer als 10−4 ist
max
(
|3i+1k (µ0)− 3ik(µ0)|
|3ik(µ0)|
)
< 10−4 . (5.44)
Dieses Kriterium wurde für die meisten der im Teil II betrachteten Systeme innerhalb von
10 Iterationsschritten erfüllt. In allen Fällen konvergierte die Iteration, wobei nie mehr als
30 Iterationen bis zur Konvergenz benötigt wurden. Dennoch sei an dieser Stelle darauf hin-
gewiesen, daß dieses Lösungsverfahren ein numerisch aufwendiges Verfahren ist, welches
insbesondere durch die Vergrößerung des Gebietes der Potentialstörung als auch durch die
bessere Auflösung der Topologie der FERMI-Fläche durch Erhöhung der k-Punktzahl im
irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone schnell an seine Grenzen gelangen kann. Jedoch zei-
gen die im Anhang E vorgestellten Konvergenztests, daß das Gebiet der Potentialstörung auf
die nächsten und übernächsten Nachbarn des Defektatoms beschränkt werden kann.
Näherungslösungen der Boltzmanngleichung
Wegen des großen numerischen Aufwands zur Lösung der BOLTZMANN-Gleichung bietet
es sich an, Näherungslösungen zu verwenden. Durch Vernachlässigung des Vertexkorrektu-
ren in (5.39) erhält man die bereits in Gleichung (5.43) eingeführte Relaxationszeitnäherung
3̊k(µ0). Es ist ersichtlich, daß der Streuprozeß in dieser Näherung nicht mehr vollständig
beschrieben wird, da für den Transport nur der Anteil der isotropen Streuung berücksichtigt
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wird. Eine zusätzliche Vereinfachung besteht in der Vernachlässigung der Zustandsabhän-
gigkeit der Relaxationszeit τk(µ0). Bildet man entsprechend Gleichung (5.30) den FERMI-
Flächenmittelwert τ (µ0), so werden mit
3̄k(µ0) = τ (µ0) vk (5.45)
die Elektronen in jedem Zustand k in gleicher Weise gestreut. Darüberhinaus kann die Po-
sitionsabhängigkeit der gemittelten Relaxationszeit außer acht gelassen werden, so daß die
Streuung der Elektronen unabhängig von der Inhomogenität einer Vielfachschicht durch eine
charakteristische, gemittelte Relaxationszeit beschrieben wird.
Die offene Frage ist allerdings die Güte dieser Näherungen. Für Volumensysteme liegen
von MERTIG, ZELLER und DEDERICHS (1994) und MERTIG (1994) Untersuchungen vor,
die eine Abweichung der Relaxationszeitnäherung von der exakten Lösung von bis zu 20 %
zeigen. Im Anhang D werden die Relaxationszeitnäherungen auf Defekte in magnetischen
Vielfachschichten angewandt und die Unterschiede und Gemeinsamkeiten zu den Volumen-
systemen herausgearbeitet. Es bleibt festzuhalten, daß die Relaxationszeiten für Defekte in
magnetischen Vielfachschichten stark anisotrop sind und damit die Näherung isotroper Re-
laxationszeiten teilweise zu unvernünftigen Ergebnissen führt.
Mittelung der Positionsabhängigkeit
Eine interessante Fragestellung ist die, wie sich die Transporteigenschaften, insbesondere der
Widerstand einer Probe ändern, wenn verschiedene Streuer gleichzeitig wirken. Ein Beispiel
ist die Streuung der Elektronen an zwei nichtwechselwirkenden Fremdatomen A und B. Für
diesen Fall wurde von MATTHIESEN angenommen, daß der Gesamtwiderstand gerade gleich
der Summe der Einzelwiderstände ist, die sich infolge jedes Streuprozesses ergeben würden.
Die Gültigkeit bzw. die Abweichungen von der MATTHIESENschen Regel für Defekte in
Volumensystemen wurden eingehend experimentell und theoretisch untersucht (für einen
Überblick siehe MERTIG 1999).
An dieser Stelle sei auf einen weiteren Aspekt hingewiesen. Wegen der inhomogenen
Struktur der betrachteten Schichtsysteme spüren eingebrachte Defekte je nach Lage eine
unterschiedliche Umgebung und führen dadurch zu verschieden großen Streuquerschnitten.
Realistische Proben enthalten eine Vielzahl von Störungen, so daß davon ausgegangen wer-
den kann, daß der Gesamtwiderstand aus einer Überlagerung unterschiedlicher Streuquer-
schnitte resultiert.
Dieses Verhalten läßt sich in dem hier vorgestellten Zugang theoretisch untersuchen, in-
dem eine gewichtete Mittelung der Positionsabhängigkeit der Streuer vorgenommen wird.
Dabei wird angenommen, daß die Fremdatome an den Orten R0µi nicht miteinander wech-
selwirken und statistisch verteilt sind. Bezeichnen die aus ersten Prinzipien berechneten
Pkk ′(µi ) die mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeiten für Defekte bzw. Defektclu-
ster, die an den Stellen rµi in der Elementarzelle zentriert sind, so ist die mikroskopische
Übergangswahrscheinlichkeit des gesamten Defektanordnung P̂kk ′ durch die gewichtete Mit-
telung über die Menge aller {µi } gegeben
P̂kk ′ =
∑
{µi }
x(µi ) Pkk ′(µi ) , (5.46)
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wobei gilt
∑
{µi }
x(µi ) = 1 . (5.47)
Die x(µi ) charakterisieren das Mengenverhältnis bezüglich Position und Art der Defekte.
Im Grenzfall x(µi ) = 1 erhält man P̂kk ′ = Pkk ′(µi ), d. h. die mikroskopische Übergangs-
wahrscheinlichkeit für die Streuung an einem Defekt, der bei rµi = rµ0 zentriert ist. Die
zugehörige Relaxationszeit ist durch
1
τ̂k
=
∑
{µi }
x(µi )
1
τk(µi )
(5.48)
gegeben. Damit lautet die linearisierte BOLTZMANN-Gleichung
3̂k =
1
∑
{µi } x(µi )
1
τk(µi )

vk +
∑
k ′
∑
{µi }
x(µi ) Pkk ′(µi )3k ′(µi )

 . (5.49)
Aus Gründen des numerischen Aufwands wird der Rückstreuterm vernachlässigt. Dies ist
für die Diskussion des Effekts völlig ausreichend, da die Defektstreuung in den betrachteten
Systemen durch die anisotrope Relaxationszeitnäherung mit guter Genauigkeit beschrieben
wird (vergleiche Anhang D). Es ist klar, daß durch diese Art der Mittelung eine Vielzahl von
Parametern in Form der Gewichtsfaktoren x(µi ) eingeführt wurden. Daher kann es nicht
um ein quantitatives sondern nur um ein qualitatives Verständnis des Einflusses der gleich-
zeitigen Streuung mehrerer an verschiedenen Positionen lokalisierten Streuer gehen. Eine
Diskussion dieses Sachverhalts findet sich im Kapitel 8.
5.5. Restwiderstand und GMR
In metallischen Systemen macht sich bei tiefen Temperaturen die Streuung an Defektatomen
bzw. Störstellen bemerkbar. Die meisten Störstellen haben einen temperaturunabhängigen
Streuquerschnitt, so daß auch die Relaxationszeiten temperaturunabhängig sind. Damit er-
gibt sich im engeren Sinne aus der MATTHIESENschen Regel, daß sich der spezifische Wi-
derstand % additiv aus einem temperaturabhängigen Anteil %0(T ) des ideal reinen Metalls
und einem temperaturunabhängigen Anteil %imp zusammensetzt: % = %imp(c) + %0(T ). Da
%0(T ) für T → 0 K verschwindet, bezeichnet man den zur Dichte der Defekte c proportio-
nalen Anteil %imp als Restwiderstand, der ein Maß für die Reinheit des metallischen Systems
ist. Der Berechnung des Restwiderstandes und des damit verbundenen GMR-Effektes in ma-
gnetischen Vielfachschichten ist dieser Abschnitt gewidmet.
Wie einführend erwähnt, wird die Bewegung der Ladungsträger unter dem Einfluß ei-
nes äußeren elektrischen Feldes bei T = 0 durch Streuung an Gitterstörungen wesentlich
beeinflußt. Infolgedessen stellt sich in einem Metall, an welches eine zeitlich konstante elek-
trische Spannung angelegt worden ist, ein stationärer elektrischer Strom ein. In quasiklassi-
scher Näherung ist die elektrische Stromdichte proportional zum Produkt der Ladungsdichte
82
5.5. Restwiderstand und GMR
der Elektronen mit ihrer Geschwindigkeit. Nur die Abweichung von der Gleichgewichtsver-
teilung gk(µ0) liefert einen Beitrag zum Stromfluß, so daß die Stromdichte pro Spinrichtung
durch
j(µ0) = −
e
V
∑
k
gk(µ0) vk (5.50)
gegeben ist. Berücksichtigt man, daß die Ableitung der FERMI-DIRAC-Verteilung für Tem-
peraturen T → 0 K in eine δ-Funktion übergeht
∂ f 0k
∂Ek
= −δ(Ek − EF) , (5.51)
so folgt mit gk(µ0) aus Gleichung (5.38) für die Stromdichte
j(µ0) =
e2
V
∑
k
δ(Ek − EF) vk [3k(µ0)E] . (5.52)
Die spezifische elektrische Leitfähigkeit σ (µ0) ist der Proportionalitätsfaktor zwischen dem
elektrischen Feld E und der durch dieses Feld im Metall erzeugten Stromdichte j(µ0) (OHM-
sches Gesetz)
j(µ0) = σ (µ0)E (5.53)
und entspricht einem dyadischen Tensor im Ortsraum. Durch Vergleich mit (5.52) ergeben
sich die spezifische Leitfähigkeit bzw. der spezifische Widerstand zu
%−1(µ0) = σ (µ0) =
e2
V
∑
k
δ(Ek − EF) vk ◦ 3k(µ0) . (5.54)
wobei das Zeichen „◦“ für die tensorielle Verknüpfung zweier Vektoren stehen soll. Die
Summe über die besetzten Zustände k der ersten BRILLOUIN-Zone kann durch ein Integral
über den reziproken Raum ersetzt werden (vergleiche (4.92))
∑
k,ν
δ(Ek − EF) −→
V
(2π)3
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dSν
1
|vk |
(5.55)
und die spezifische Leitfähigkeit pro Spinrichtung ist durch ein FERMI-Flächenintegral über
die Vektoren der mittleren freien Weglänge und der FERMI-Geschwindigkeit gegeben
σ (µ0) =
e2
(2π)3
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dSν
1
|vk |
vk ◦ 3k(µ0) . (5.56)
Im allgemeinen ist σ (µ0) ein Tensor 2. Stufe, der sich für kubische Systeme auf einen Skalar
reduzieren läßt. Im Falle von magnetischen Vielfachschichten mit tetragonaler Symmetrie
besitzt er verschiedene Werte entlang der Vorzugsrichtungen, so daß sich die Komponenten
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CIP
CPP
B
Abbildung 5.5: Veranschaulichung der Komponenten des Leitfähigkeitstensors in
magnetischen Vielfachschichten (Erläuterungen im Text).
der spezifischen Leitfähigkeit für den Stromfluß in Schichtrichtung (current in plane – CIP)
σ‖ = σxx = σyy und senkrecht dazu (current perpendicular to the plane – CPP) σ⊥ = σzz
unterscheiden (siehe Abbildung 5.5).
Es ist zweckmäßig, zusätzlich zur Spinanisotropie der Streuung β(µ0) (5.31) eine Spi-
nanisotropie der Leitfähigkeit bzw. des Widerstandes zu definieren (siehe auch CAMPBELL
und FERT 1982)
α(µ0) =
σ↑(µ0)
σ↓(µ0)
= %
↓(µ0)
%↑(µ0)
. (5.57)
α(µ0) ist ein Maß für die unterschiedlichen Beiträge der Majoritäts- und Minoritätselek-
tronen zum Transport und beinhaltet in gewisser Weise die Spinanisotropie der Streuung.
Darüberhinaus wird in diesem Verhältnis der Einfluß der spinabhängigen Bandstruktur be-
rücksichtigt.
Näherungen
Ausgehend von den im vorigen Abschnitt vorgestellten Näherungslösungen der BOLTZ-
MANN-Gleichung (siehe Seite 80), ergeben sich folgende Vereinfachungen für die Berech-
nung des Leitfähigkeitstensors σ (µ0). In Relaxationszeitnäherung und unter Berücksichti-
gung der Anisotropie der Streuung lautet (5.56)
σ̊ (µ0) =
e2
(2π)3
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dSν
τk(µ0)
|vk |
vk ◦ vk , (5.58)
wohingegen unter der Annahme spinabhängiger, isotroper Relaxationszeiten τ die spezifi-
sche Leitfähigkeit σ̄ durch ein FERMI-Flächenintegral über das Produkt der Komponenten
des Geschwindigkeitsvektors gegeben ist
σ̄ = τ e
2
(2π)3
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dSν
1
|vk |
vk ◦ vk . (5.59)
Wie bereits erwähnt, wird die Güte dieser Näherungen im Anhang D diskutiert.
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Mottsches Zweistrommodell
Werden relativistische Effekte sowie Spin-Flip-Streuprozesse vernachlässigt und nur kolli-
neare magnetische Systeme betrachtet, so ist der Spin eine Erhaltungsgröße und Minoritäts-
und Majoritätselektronen tragen unabhängig voneinander zum Stromfluß bei. Dies entspricht
dem MOTTschen Zweistrommodell (MOTT 1964, CAMPBELL und FERT 1982) und es gilt
separat für jede Komponente des Leitfähigkeitstensors σ (µ0)
σ (µ0) = σ↑(µ0)+ σ↓(µ0) . (5.60)
Wird Spin-Flip-Streuung nicht ausgeschlossen, so bleibt der Spin der Elektronen während
des Transportvorgangs nicht erhalten und die ursprünglich parallel fließenden spinabhängi-
gen Ströme sind miteinander gekoppelt. Wie bereits erwähnt, sind Defekte mit ausgeprägter
Spin-Bahn-Kopplung oder paramagnetische Defekte, für die der Spin-Flip ein elastischer
Prozeß ist, die Hauptquellen der Spin-Flip-Streuung bei tiefen Temperaturen. Jedoch domi-
niert für T → 0 K die spinerhaltende Streuung, da die Spin-Flip-Streuung für die meisten
Defekte mit einem zusätzlichen Energieaufwand verbunden ist. Somit ist die charakteristi-
sche Längenskala für den CIP-Transport die mittlere freie Weglänge und der Zusammen-
bruch des Zweistrommodells wird nicht beobachtet (VALET und FERT 1993).
Demgegenüber wiesen VALET und FERT (1993) darauf hin, daß der CPP-Transport nicht
durch die mittlere freie Weglänge sondern durch die Spindiffusionslänge bestimmt wird.
Sie charakterisiert die mittlere Entfernung, über die die spinabhängigen Ströme unabhän-
gig voneinander am Transport teilnehmen. Dieses Bild wurde durch zahlreiche Experimente
bestätigt, in denen gezielt Spin-Flip-Streuer eingebracht wurden (für einen Überblick siehe
BARTHÉLÉMY und FERT 1999). Die Spindiffusion kann jedoch im Grenzfall dünner Schich-
ten vernachlässigt werden (BARTHÉLÉMY und FERT 1999). Damit ist die Anwendung des
Zweistrommodells auf den CPP-Transport im Rahmen der vorliegenden Arbeit gerechtfer-
tigt, solange die mittlere freie Weglänge deutlich größer als die Ausdehnung der Elementar-
zelle in Richtung der Schichtnormalen ist.
Abschließend sei darauf hingewiesen, daß das Zweistrommodell für nicht-kollineare ma-
gnetische Systeme nicht gültig ist. In diesem Fall sind die Eigenzustände des Systems keine
reinen Spinzustände und führen somit selbst bei ursprünglich spinerhaltender Streuung zu
einer Mischung der Ströme der beiden Spinkanäle. Dieser Mechanismus ist u. a. die Ur-
sache für den Widerstand, der in den Wänden magnetischer Domänen auftritt (LEVY und
ZHANG 1997).
Giant Magnetoresistance
Der normale Magnetwiderstand entspricht der Änderung des elektrischen Widerstandes einer
leitenden Probe infolge des Einflusses eines externen Magnetfeldes. In nichtmagnetischen
Metallen wie Cu wird der Magnetwiderstand durch die auf die Bewegung der Elektronen
wirkenden und vom Magnetfeld verursachten LORENTZ-Kräfte hervorgerufen. In ferroma-
gnetischen Systemen führt die Spinaufspaltung der Elektronen zu weiteren Beiträgen zum
Magnetwiderstand (für einen Überblick siehe CAMPBELL und FERT 1982).
Der GMR ist eine andere Art von Magnetwiderstand, der ausschließlich in magnetischen
Heterostrukturen existiert, die üblicherweise aus einer Abfolge ferromagnetischer Schichten
getrennt durch nichtmagnetische Zwischenschichten bestehen. Wie im einleitenden Kapitel 1
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Abbildung 5.6: Phänomen des Giant Magnetoresistance in magnetischen Vielfach-
schichten.
ausgeführt, werden diese Systeme so präpariert, daß die magnetischen Momente aufeinan-
derfolgender ferromagnetischer Schichten antiparallel zueinander ausgerichtet sind. Ein in
Schichtrichtung angelegtes Magnetfeld richtet die magnetischen Schichtmomente parallel
zueinander aus, wobei experimentell eine starke Änderung des elektrischen Widerstandes
beobachtet wird (siehe Abbildung 5.6). Dieses Phänomen wird als Giant Magnetoresistance
bezeichnet und als das Verhältnis der Widerstandsänderung zum elektrischen Widerstand in
paralleler Konfiguration definiert (1.1). Der GMR kann, wie in Abbildung 5.5 verdeutlicht,
für zwei verschiedene geometrische Anordnungen bestimmt werden, d. h. in Schichtrichtung
(GMR‖) und senkrecht dazu (GMR⊥).
Für eine theoretische Beschreibung des GMR müssen die spezifischen Widerstände ei-
nes magnetischen Viellagensystems in paralleler und antiparalleler Konfiguration berechnet
werden. Basierend auf der in dieser Arbeit vorgestellten ab-initio Berechnung des Restwi-
derstandes metallischer Systeme werden im Teil II Ergebnisse für den GMR in Co/Cu- und
Fe/Cr-Vielfachschichten vorgestellt und die mikroskopischen Ursachen eingehend diskutiert.
Dabei ist zu beachten, daß das GMR-Verhältnis in diesem Falle von der Position des unter-
suchten Streuers in der Vielfachschicht bzw. Elementarzelle abhängt
GMR(µ0) =
%AP(µ0)− %P(µ0)
%P(µ0)
= σP(µ0)
σAP(µ0)
− 1 (5.61)
und damit u. a. eine gezielte Analyse des Einflusses von Grenzflächen- und Volumenstreuern
ermöglicht wird.
Zum Abschluß dieses Kapitels sei kurz auf ein einfaches Modell zum prinzipiellen Ver-
ständnis des Phänomens des Giant Magnetoresistance eingegangen. In diesem geht man da-
von aus, daß die spinabhängige Streuung an Defekten die Ursache für den GMR-Effekt ist
und somit die parallel oder antiparallel zueinander ausgerichteten magnetischen Momente
aufeinanderfolgender ferromagnetischer Schichten wie geöffnete oder geschlossene Filter
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α > 1
Abbildung 5.7: Vereinfachtes Bild des GMR für Defekte mit einer Spinanisotropie
α > 1.
auf den spinabhängigen Transport wirken. Diesen Sachverhalt veranschaulicht schematisch
Abbildung 5.7. Streuen die eingebrachten Defekte die Minoritätselektronen stärker als die
Majoritätselektronen (α > 1), so bilden in der parallelen Konfiguration die Majoritätselek-
tronen einen schnellen Leitfähigkeitskanal, wohingegen die Minoritätselektronen aufgrund
der starke Streuung einen größeren Widerstand erfahren. Der Gesamtwiderstand wird ent-
sprechend dem Zweistrommodell von dem kleineren Widerstand der Majoritätselektronen
bestimmt. In der antiparallelen Konfiguration ändert sich der Charakter der Elektronen von
einer magnetischen Schicht zur anderen und beide Ströme erfahren einen Widerstand durch
Streuung an Defekten. Als Ergebnis erhält man in antiparalleler Konfiguration einen deut-
lich höheren Gesamtwiderstand als in der parallelen Konfiguration und damit einen großen
GMR-Wert.
Werden dagegen Streuer mit α < 1 eingebracht (siehe Abbildung 5.8), so unterliegen
in paralleler Konfiguration die Majoritätselektronen einer stärkeren Streuung als die Mino-
ritätselektronen und im Vergleich zum obigen Fall mit α > 1 ergibt sich ein größerer Ge-
samtwiderstand, da z. B. wie in Co/Cu-Systemen die Majoritätselektronen maßgeblich zum
Transport beitragen. In der antiparallelen Konfiguration ändert sich das Verhalten nicht, so
daß sich als Ergebnis nur ein kleiner Wert des GMR ergibt. Verwendet man darüberhinaus in
den aufeinanderfolgenden ferromagnetischen Schichten abwechselnd Streuer mit α > 1 und
α < 1, so ist es möglich, in der antiparallelen Konfiguration einen schnellen Kanal zu öffnen
und damit den GMR zu invertieren (siehe VOUILLE, FERT, BARTHÉLÉMY, HSU, LOLOEE
und SCHROEDER 1997, BINDER, ZAHN und MERTIG 1997).
α < 1
Abbildung 5.8: Vereinfachtes Bild des GMR für Defekte mit einer Spinanisotropie
α < 1.
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Im Teil II dieser Arbeit wird gezeigt, daß einerseits der Mechanismus der spinabhängi-
gen Streuung an Defekten sehr wohl eine entscheidende Rolle für den GMR spielt, daß aber
andererseits die Elektronenstruktur der inhomogenen Vielfachschicht und das damit verbun-
dene Quantum Confinement ebenfalls in Betracht gezogen werden müssen.
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Vielfachschichtsysteme, die den Effekt des Giant Magnetoresistance zeigen, bestehen im all-
gemeinen aus einer Abfolge von ferromagnetischen Schichten, welche durch nichtmagneti-
sche metallische Zwischenschichten getrennt sind. Diese Systeme werden so präpariert, daß
die magnetischen Momente aufeinanderfolgender ferromagnetischer Schichten antiparallel
zueinander ausgerichtet sind. Ausgehend von dieser antiparallelen magnetischen Konfigu-
ration, in welcher sich der Charakter der Elektronen von einer magnetischen Schicht zur
anderen ändert, wird durch ein in Schichtrichtung angelegtes Magnetfeld die parallele Aus-
richtung der magnetischen Schichtmomente erzwungen. Damit verbunden ist eine Ände-
rung der elektronischen Struktur der Vielfachschicht, da der Charakter der Minoritäts- bzw.
Majoritätselektronen in der parallelen magnetischen Konfiguration erhalten bleibt. Die Un-
terschiede in den Elektronenstrukturen der beiden magnetischen Konfigurationen besitzen,
obwohl sie ihrerseits keine Quelle für diffuse Streuprozesse sind, einen deutlichen Einfluß
auf die Streuung der Leitungselektronen entsprechend ihrer Aufenthaltswahrscheinlichkeit
am Defektort. Damit sind sie eine grundlegende Größe für das Verständnis des GMR in
magnetischen Vielfachschichten.
Im folgenden wird die elektronische Struktur von Co/Cu (001) und Fe/Cr (001) Viel-
fachschichten in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration diskutiert (ZAHN,
BINDER, MERTIG, ZELLER und DEDERICHS 1998, ZAHN 1998), welche im Rahmen der
im Kapitel 4 vorgestellten Screened KKR-Methode selbstkonsistent berechnet wurde. Für
die Darstellung der lokalen Zustandsdichten (local density of states – LDOS) wurde eine
Temperatur von 200 K bzw. 0 ≈ 4 mRy gewählt. Ausgehend von der Diskussion der lokalen
Zustandsdichten und magnetischen Momente liegt dabei der Schwerpunkt auf der Analyse
der Zustände an der FERMI-Energie, da diese die entscheidende Rolle für die im Kapitel 8
betrachteten Transporteigenschaften magnetischer Vielfachschichten spielen. Im Vergleich
zu Volumensystemen sind die Eigenzustände der Vielfachschichten aufgrund der Schicht-
struktur wesentlich verändert. Es treten charakteristische Modulationen auf. Jedoch zeigt
sich, daß sowohl in Co/Cu (001) als auch in Fe/Cr (001) Vielfachschichten die Zustände
an der FERMI-Energie typischen Klassen von Zuständen zugeordnet werden können, wel-
che ausgedehnten oder in den Schichten bzw. an den Grenzflächen lokalisierten Zuständen
entsprechen. Letztere werden auch als Quantentrogzustände (Quantum Well States – QWS)
bezeichnet und führen im Vergleich zu Volumensystemen, wie im Kapitel 8 gezeigt wird, zu
qualitativ neuen Aussagen zum Transport in magnetischen Vielfachschichten.
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6.1. Co/Cu-Vielfachschichten
Für die Untersuchung des elektronischen Transports in Co/Cu (001) Vielfachschichten wur-
de ein System gewählt, welches eine Co-Schichtdicke von 9 Monolagen (ML) und eine
Cu-Schichtdicke von 7 ML besitzt, wobei letztere dem ersten antiferromagnetischen Ma-
ximum der magnetischen Zwischenlagenaustauschkopplung entspricht (PARKIN, BHADRA
und ROCHE 1991). Dieses System wird im weiteren als Co9Cu7 (001) Vielfachschicht be-
zeichnet und entspricht der Geometrie von experimentell untersuchten Vielfachschichten
(PARKIN et al. 1991, JOHNSON, PURCELL, MCGEE, COEHOORN, VAN DE STEGGE und
HOVING 1992). Abbildung 6.1 gibt eine schematische Darstellung der Elementarzelle einer
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Für die antiparal-
lele magnetische Konfiguration wird eine doppelt so große Elementarzelle verwendet. Die
in-plane Gitterkonstante der tetragonalen Elementarzelle wurde gleich der fcc Volumen-Cu
Gitterkonstante von a = 6,76 a0 gewählt (siehe MORUZZI et al. 1978).
Abbildung 6.1: Schematische Darstellung der Elementarzelle einer Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Die Positionen der Co-
Atome werden durch graue und die der Cu-Atome durch hellgraue Symbole markiert.
Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration werden in Abbildung 6.2 für die zentralen Lagen und die Grenz-
flächenlagen dargestellt. Aus Gründen der Übersichtlichkeit wurde auf die Darstellung der
lokalen Zustandsdichten von Co und Cu als Volumensystem verzichtet, da die elektroni-
sche Struktur im Inneren der relativ dicken Schichten nahezu der Volumenbandstruktur ent-
spricht (siehe auch ZAHN 1998). Co als starker Ferromagnet besitzt ein vollbesetztes 3d-
Band der Majoritätselektronen, wohingegen dem 3d-Minoritätsband Elektronen zur Vollbe-
setzung fehlen. Cu in der zentralen Lage der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht weist ebenso
wie Volumen-Cu Spinentartung und eine Vollbesetzung des 3d-Bandes der Majoritäts- bzw.
Minoritätselektronen auf. Die Breite der d-Bänder nimmt zur Grenzfläche hin ab, was im
wesentlichen aus der verringerten Koordination mit Atomen der gleichen Art und der da-
mit verbundenen Änderung der Hybridisierung resultiert. Generell wird eine Erhöhung der
Zustandsdichte bei EF der Minoritätselektronen in der Nähe der Grenzflächen beobachtet.
Lokale magnetische Momente
Die verringerte Koordination mit Atomen der gleichen Art an den Co/Cu-Grenzflächen führt
einerseits zu einer Verringerung des magnetischen Moments der Co- und andererseits zu ei-
nem induzierten magnetischen Moment der Cu-Grenzflächenatome, welches sich parallel zu
den benachbarten Co-Schichtmomenten ausrichtet (siehe Abbildung 6.3). Die Störung des
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Abbildung 6.2: Lokale, partielle Zustandsdichten für die zentrale Lage und den
Grenzflächenplatz der Co- bzw. Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler magnetischer Konfiguration (EF = 0,691 Ry).
magnetischen Momentes an der Grenzfläche verringert sich mit zunehmender Entfernung
von dieser, so daß im Inneren der Co-Schicht das magnetische Moment von Volumen-Co
und in der Mitte der Cu-Schicht ein verschwindendes magnetisches Moment vorliegen. Je-
doch führt die langreichweitige magnetische Wechselwirkung auch in großen Abständen
von der Grenzfläche zu kleinen Änderungen der magnetischen Momente, welches sich u. a.
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Abbildung 6.3: Lokale magnetische Momente einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
a) paralleler und b) antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die gestrichelte Linie
entspricht dem magnetischen Moment von 1,640 µB für fcc Volumen-Co gleicher
Gitterkonstante (a = 6,76 a0). Die magnetischen Momente in den Cu-Schichten sind
um einen Faktor 20 vergrößert dargestellt.
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im oszillatorischen Verhalten der lokalen magnetischen Momente in der Cu-Schicht wider-
spiegelt (für eine ausführliche Diskussion siehe ZAHN 1998). Zusammenfassend läßt sich
festhalten, daß die Änderungen der Elektronenstruktur der Co/Cu-Vielfachschichten im Ver-
gleich zu den entsprechenden Elektronenstrukturen von Volumen-Co und Cu nahezu auf die
Grenzflächenplätze beschränkt sind.
Fermifläche und Bragg-Streuung
Die Zustände an der FERMI-Energie spielen, entsprechend den Ausführungen im Kapitel 5,
die entscheidende Rolle für die im Kapitel 8 zu betrachtenden Transporteigenschaften ma-
gnetischer Vielfachschichtsysteme. Eine direkte Folge der Schichtstruktur ist dabei die ko-
härente BRAGG-Streuung an den im reziproken Raum im Abstand 2π/c liegenden BRAGG-
Ebenen, wobei c die Größe der Elementarzelle in Wachstumsrichtung (z-Richtung) ist. An
den Schnittpunkten der BRAGG-Ebenen mit der FERMI-Fläche kommt es zur Ausbildung
von Superzonengaps in der elektronischen Struktur der Vielfachschicht. Abbildung 6.4 ver-
anschaulicht diesen Sachverhalt schematisch am Beispiel des freien Elektronengases mit
einem schwachen gitterperiodischen Potential. In diesem Fall setzt sich die FERMI-Fläche
aus nahezu zylindrischen Blättern zusammen, die auch als Minibänder bezeichnet werden.
Die FERMI-Fläche der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht ist natürlich wesentlich kompli-
zierter gestaltet, spiegelt aber die Aufspaltung in Minibänder wider (siehe Abbildung 6.11).
Die FERMI-Fläche der Majoritätselektronen einer Co/Cu-Vielfachschicht ist mit einer Cu-
FERMI-Fläche vergleichbar, da sowohl Co als auch Cu für die Majoritätselektronen ein
voll besetztes d-Band besitzen (siehe auch LEHMANN et al. 1996–1998). Dagegen resul-
tiert die FERMI-Fläche der Minoritätselektronen einer Co/Cu-Vielfachschicht aus dem d-
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Abbildung 6.4: a) Schematische Darstellung eines Schnittes durch die FERMI-
Fläche senkrecht zur Schichtebene mit kx = 0. Die gestrichelten Linien kennzeich-
nen die im Abstand 2π/c liegenden BRAGG-Ebenen, wobei c die Größe der Ele-
mentarzelle in Wachstumsrichtung (z-Richtung) ist. b) Schematische Darstellung
der Projektion einer FERMI-Fläche in die Schichtebene. Die weißen Ringe entspre-
chen den Superzonengaps, die sich an den Schnittpunkten der FERMI-Fläche mit den
BRAGG-Ebenen ausbilden.
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Band des Co und dem s-Band des Cu. Infolgedessen erhält man eine ungleich größere An-
zahl von Minibändern, die die spezifischen Merkmale der FERMI-Flächen der Co- und Cu-
Volumensysteme widerspiegeln. Die FERMI-Fläche einer Co/Cu-Vielfachschicht in antipar-
alleler magnetischer Konfiguration ist mit der der Minoritätselektronen im Prinzip vergleich-
bar, wobei zu bemerken ist, daß sie aufgrund der im Vergleich zur parallelen magnetischen
Konfiguration doppelt so großen Elementarzelle entsprechend mehr Minibänder aufweist.
Die FERMI-Fläche der Majoritätselektronen einer Co/Cu-Vielfachschicht im ausgedehn-
ten Zonenschema (siehe Abbildung 6.5) zeigt einige allgemeine Eigenschaften dieses tetra-
gonalen Systems auf, welche in direktem Zusammenhang mit dem Transport in und senk-
recht zur Schichtrichtung stehen. Die FERMI-Fläche in der ersten BRILLOUIN-Zone besitzt
eine zylindrische Form (Bildmitte in Abbildung 6.5). Die Geschwindigkeiten der Zustän-
de auf diesem Blatt der FERMI-Fläche sind abgesehen von den kleinen „Beulen“ wegen
(4.90) vor allem in Schichtrichtung orientiert. Somit sollten die Zustände hauptsächlich zum
Transport in CIP-Anordnung beitragen. Die äußersten Blätter der FERMI-Fläche besitzen die
Form von Kugelkappen und spiegeln dadurch ein den freien Elektronen ähnliches Verhalten
der zugehörigen BLOCH-Zustände wider. Es ist offensichtlich, daß der Geschwindigkeits-
vektor nun vor allem senkrecht zu den Schichten orientiert ist und dadurch der Transport
in CPP-Anordnung von diesen Zuständen getragen wird. Somit läßt sich vereinfachend aus
der Topologie der FERMI-Fläche folgern, daß zum Transport in Schichtrichtung und senk-
Abbildung 6.5: FERMI-Fläche der Majoritätselektronen einer Co3Cu7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration im ausgedehnten Zonenschema
(ZAHN n.d.).
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recht dazu Elektronen in unterschiedlichen Zuständen beitragen. Eine ähnliche Diskussion
des Einflusses der FERMI-Fläche einer Vielfachschicht auf den Transport in CIP- und CPP-
Anordnung findet sich bei ASANO, OGURI und MAEKAWA (1993).
Klassifizierung der Zustände an der Fermienergie
Wie bereits ausgeführt, ist die elektronische Struktur der Majoritätselektronen von Volumen-
Co und Cu sehr ähnlich, wohingegen die elektronische Struktur der Minoritätselektronen an
der FERMI-Energie voneinander sehr verschieden ist (siehe auch Abbildung 6.2). Die Po-
tentiallandschaft einer Vielfachschicht läßt sich grob als eine periodische Folge von Poten-
tialstufen in Richtung der Schichtnormalen auffassen, wobei die Höhe der Stufen von der
chemischen Zusammensetzung, der magnetischen Konfiguration der Vielfachschicht sowie
der betrachteten Spinrichtung abhängig ist. In Co/Cu-Vielfachschichten in paralleler magne-
tischer Konfiguration ist die Höhe der Potentialstufe für die Majoritätselektronen sehr gering,
d. h. die Elektronen können einfach durch die Vielfachschicht propagieren (ausgedehnte Zu-
stände). Im Gegensatz dazu liegen im Minoritätsband wesentlich höhere Potentialstufen vor
(siehe Abbildung 6.6), so daß die Elektronen teilweise an den Co/Cu-Grenzflächen reflektiert
werden. Als Folge dessen ist die FERMI-Geschwindigkeit der Majoritätselektronen deutlich
größer als die der Minoritätselektronen |v↑k |  |v
↓
k | und es treten BLOCH-Zustände auf,
die nur in einer der Schichten eine große Aufenthaltswahrscheinlichkeit besitzen. Diese Zu-
stände weisen aufgrund der ausgeprägten Lokalisierung in einer Schicht nur eine geringe
Geschwindigkeit in Richtung der Schichtnormalen auf.
Eine Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration besteht aus einer Po-
tentiallandschaft mit abwechselnd hohen und niedrigen Potentialstufen, da sich der Cha-
rakter der Elektronen in aufeinanderfolgenden magnetischen Schichten ändert (siehe Ab-
bildung 6.6). Beide Spinrichtungen sind entartet. Die Geschwindigkeit der Elektronen wird
hauptsächlich durch die größte Potentialstufe bestimmt. Aus diesem Grund sind die FER-
MI-Geschwindigkeiten der Elektronen in antiparalleler und die der Minoritätselektronen in
paralleler magnetischer Konfiguration der Co/Cu-Vielfachschicht von vergleichbarer Größe.
Die bisherigen Ausführungen legen die Vermutung nahe, daß es möglich sein sollte, die
Co Cu Co CuCo Cu Co Cu
Abbildung 6.6: Schematische Darstellung der spinabhängigen Potentiale für die
Minoritäts- (↓) und Majoritätselektronen (↑) einer Co/Cu-Vielfachschicht in paral-
leler und antiparalleler magnetischer Konfiguration.
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Abbildung 6.7: Aufenthaltswahrscheinlichkeiten ausgewählter typischer Zustände
in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration: 1)
ausgedehnter Zustand, 2) Co-Quantum-Well-Zustand, 3) Cu-Quantum-Well-Zustand,
4) Grenzflächenzustand.
Zustände an der FERMI-Energie zu klassifizieren. In Co/Cu-Vielfachschichten treten vier
Klassen von typischen Zuständen auf, die, wie in Abbildung 6.7 dargestellt, ausgedehnten
oder in den Schichten bzw. an den Grenzflächen lokalisierten Zuständen entsprechen. Im
weiteren wird der in dieser Arbeit verwendete Algorithmus zur Klassifizierung der Zustände
an der FERMI-Energie beschrieben.
Wählt man entsprechend Gleichung (4.81) normierte radiale Eigenfunktionen, so charak-
terisieren die Entwicklungskoeffizienten c̊µL (k, ν), wie im Abschnitt 4.5.3 auf Seite 64 aus-
geführt, den Drehimpulscharakter der Eigenzustände ψ̊kν(Rnµ) im Raumgebiet des Atoms µ
zum BLOCH-Vektor k und Bandindex ν (im weiteren zum Index k zusammengefaßt). Somit
vereinfacht sich (4.79) zu
∫
V
d3r |ψ̊k(r)|2 =
NE Z∑
µ=1
|ψ̊µk |2 = 1 , (6.1)
wobei |ψ̊µk |2 durch
|ψ̊µk |2 =
∑
L
|c̊µL (k)|2 (6.2)
gegeben ist. Besitzt ein Zustand k gleiche Aufenthaltswahrscheinlichkeiten (AW) an allen
Plätzen µ in der Elementarzelle, so folgt aus (6.1)
ψ2 = 1
NE Z
, (6.3)
d. h. die mittlere Aufenthaltswahrscheinlichkeit ψ 2 ist durch das Reziproke von NE Z , der
Anzahl der Atome in der Elementarzelle, gegeben. Damit entspricht ψ 2 in paralleler magne-
tischer Konfiguration der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht dem Wert 1/16 und in antiparalleler
magnetischer Konfiguration, aufgrund der doppelt so großen Elementarzelle, dem Wert 1/32.
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Der in dieser Arbeit verwendete Algorithmus zur Klassifizierung der Zustände an der
FERMI-Energie besteht aus folgenden Schritten:
1. Aus der Menge aller Zustände an der FERMI-Energie werden durch geeignet gewählte
Vorgaben die Zustände ausgewählt, die wenigstens einer gesuchten Klasse von Zu-
ständen entsprechen und dieser zugeordnet (siehe Anhang F). Dies bedeutet, daß die
gesuchte Anzahl der Klassen von Zuständen sowie die Wahl der Bedingungen willkür-
lich sind.
2. Je Klasse wird über die Aufenthaltswahrscheinlichkeiten der darin enthaltenen Zustän-
de gemittelt und so eine Testwellenfunktion bzw. gemittelte Wellenfunktion |ψµi |2 pro
Klasse i erhalten. Alternativ könnten die ersten beiden Schritte auch durch die Vorgabe
von Testwellenfunktionen, wie sie in Abbildung 6.7 dargestellt sind, ersetzt werden.
3. Für jeden Zustand k an der FERMI-Energie werden die Abweichungen ςi bezüglich
der Testwellenfunktionen |ψµi |2 entsprechend
ςi =
√√√√ 1
NE Z − 1
NE Z∑
µ=1
(
|ψ̊µk |2 − |ψ
µ
i |2
)2
(6.4)
berechnet und der Zustand k wird der Klasse zugeordnet, deren Testwellenfunktion
die geringste Abweichung aufweist.
Insgesamt werden der 2. und der 3. Schritt fünfmal ausgeführt, d. h. die Klassifizierung der
Zustände wird nach der 5. Iteration beendet. Tabelle 6.1 zeigt die Aufteilung der Zustän-
Tabelle 6.1: Aufteilung der Zustände bei E F im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-
Zone auf die typischen Klassen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in Abhängig-
keit von der Anzahl der Iterationen: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 – Co-QWS, 3 –
Cu-QWS, 4 – Grenzflächenzustände.
Aufteilung der Zustände bei EF auf die typischen Klassen in Co9Cu7 in
paralleler antiparalleler
magnetischer Konfiguration magnetischer Konfiguration
S
pi
n
It
er
at
io
n
gesamt 1 2 3 4 Rest gesamt 1 2 3 4 Rest
0. 5633 20 2051 347 161 3054 9116 0 3786 1141 117 4072
1. 5633 652 3724 332 925 0 9116 2567 5259 819 471 0
2. 5633 591 3643 328 1071 0 9116 2682 5096 754 584 0↓
3. 5633 601 3529 329 1174 0 9116 2757 4953 724 682 0
4. 5633 618 3437 326 1252 0 9116 2832 4824 658 802 0
5. 5633 623 3381 326 1303 0 9116 2847 4644 648 977 0
0. 4674 1959 768 660 31 1256 9116 0 3786 1141 117 4072
1. 4674 2924 734 674 342 0 9116 2567 5259 819 471 0
2. 4674 2867 731 663 413 0 9116 2682 5096 754 584 0↑
3. 4674 2837 725 645 467 0 9116 2757 4953 724 682 0
4. 4674 2825 717 619 513 0 9116 2832 4824 658 802 0
5. 4674 2817 715 607 535 0 9116 2847 4644 648 977 0
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Abbildung 6.8: Gemittelte Aufenthaltswahrscheinlichkeiten typischer Klassen von
Zuständen für die Minoritäts- und Majoritätselektronen einer Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration: grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Co-Quantum-Well-Zustände, gelb – Cu-Quantum-Well-
Zustände, rot – Grenzflächenzustände. Die gestrichelten Linien kennzeichnen die
mittlere Aufenthaltswahrscheinlichkeit ψ2.
99
6. Elektronische Struktur und Quantentrogzustände
de an der FERMI-Energie auf die typischen Klassen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
(vergleiche Abbildung 6.7) in Abhängigkeit von der Anzahl der Iterationen. Es zeigt sich,
daß das Verfahren bereits nach der ersten Iteration eine brauchbare Zuordnung liefert, die in
den folgenden Iterationsschritten nur geringfügig modifiziert wird. Allerdings ist aufgrund
der Vielzahl unterschiedlicher Zustände keine Konvergenz des Verfahrens zu erwarten. Die
Klassifizierung der Zustände führt zu einem besseren Verständnis der Transportphänomene
in magnetischen Vielfachschichten (siehe Kapitel 8).
Abbildung 6.8 zeigt die gemittelten Aufenthaltswahrscheinlichkeiten typischer Klassen
von Zuständen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht nach der fünften Iteration. Im all-
gemeinen besteht sowohl für die Minoritäts- als auch die Majoritätselektronen in beiden
magnetischen Konfigurationen eine gute Übereinstimmung der gemittelten AW für die aus-
gedehnten Zustände und die Co- bzw. Cu-QWS mit den entsprechenden AW der in Abbil-
dung 6.7 dargestellten typischen Zuständen. An den gemittelten AW der Grenzflächenzu-
stände zeigt sich darüberhinaus, daß in dieser Klasse neben echten Grenzflächenzuständen
auch Grenzflächenresonanzen enthalten sind, was sich in endlichen AW in der Co- bzw.
Cu-Schicht widerspiegelt.
Von Interesse ist weiterhin der Drehimpulscharakter der Eigenzustände bei E F . Ausge-
hend von Gleichung (6.1) gilt
∫
V
d3r |ψ̊k(r)|2 =
∑
l
|ψ̊ lk |2 = 1 , (6.5)
wobei |ψ̊ lk |2 unter Beachtung von (L = lm) durch
|ψ̊ lk |2 =
NE Z∑
µ=1
+l∑
m=−l
|c̊µlm(k)|2 (6.6)
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Abbildung 6.9: Drehimpulscharakter der gemittelten Wellenfunktion in % der ty-
pischen Klassen von Zuständen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler
magnetischer Konfiguration: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 – Co-QWS, 3 – Cu-QWS,
4 – Grenzflächenzustände.
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gegeben ist. Abbildung 6.9 zeigt den Drehimpulscharakter der gemittelten Wellenfunkti-
on der typischen Klassen von Zuständen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paral-
leler magnetischer Konfiguration. Betrachtet man den mittleren Drehimpulscharakter aller
Zustände pro Spinrichtung, so ist offensichtlich, daß der sp-Drehimpulsanteil der Majori-
tätselektronen (37 %) ungefähr drei mal größer als der der Minoritätselektronen (12 %) ist.
Die Zustandsdichte der Minoritätselektronen wird von Co-QWS und Grenzflächenzuständen
mit ausgeprägtem d-Charakter dominiert. Demgegenüber besitzen die ausgedehnten Zustän-
de und insbesondere die Cu-QWS einen im Vergleich zum Durchschnitt höheren sp-Anteil.
Die FERMI-Fläche der Majoritätselektronen einer Co/Cu-Vielfachschicht ist mit einer Cu-
FERMI-Fläche vergleichbar, daher liegt der relative Anteil des sp-Drehimpulscharakters in
allen Klassen bei über 30 % und ist insbesondere für Cu-QWS aber auch für die Grenzflä-
chenzustände überhöht. Die Co-QWS zeichnen sich durch einen höheren relativen Anteil des
d-Charakters aus.
Lokale Zustandsdichte an der Fermi-Energie
Abbildung 6.10 stellt die Beiträge der typischen Klassen von Zuständen der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht zur lokalen und zur totalen Zustandsdichte bei E F dar. Zunächst sei auf die
parallele magnetische Konfiguration der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht eingegangen. Die
totale Zustandsdichte der Minoritätselektronen bei E F wird von Co-QWS und Grenzflä-
chenzuständen dominiert. Darüberhinaus weist sie einen geringen Anteil von ausgedehn-
ten Zuständen und sehr wenige Cu-QWS auf. Insgesamt liegen im Minoritätsband fünfmal
mehr Zustände an der FERMI-Energie vor als im Majoritätsband, eine Folge des nicht voll-
ständigen besetzten d-Bandes der Minoritätselektronen der Co-Schicht. Die Analyse der
lokalen Zustandsdichte der Minoritätselektronen an der FERMI-Energie zeigt auf, daß die
zentralen Lagen der Co-Schicht durch Co-QWS bestimmt werden, wohingegen Co-QWS
und Grenzflächenzustände am Co-Grenzflächenplatz mit nahezu gleichem Gewicht auftre-
ten. Insgesamt ist eine Überhöhung der lokalen Zustandsdichte bei E F auf den Co- und
Cu-Grenzflächenplätzen zu verzeichnen.
Ein anderes Bild bietet sich für die Majoritätselektronen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
in paralleler magnetischer Konfiguration. Wie bereits erwähnt, passen die FERMI-Flächen
beider Volumensysteme sehr gut zusammen, so daß die totale Zustandsdichte an der FERMI-
Energie von ausgedehnten Zuständen dominiert wird. Die Anteile der QWS und Grenzflä-
chenzustände sind klein und von vergleichbarer Größe.
In antiparalleler magnetischer Konfiguration der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht sind die
Elektronen entartet und beide Spinrichtungen liefern den gleichen Beitrag zur totalen Zu-
standsdichte an der FERMI-Energie. Diese wird wie im Falle der Minoritätselektronen in
paralleler magnetischer Konfiguration von Co-QWS und Grenzflächenzuständen dominiert.
Im Gegensatz zur parallelen magnetischen Konfiguration ist aber der Anteil der ausgedehn-
ten Zustände und der Cu-QWS jeweils von gleicher Größenordnung wie der der Grenz-
flächenzustände, eine Folge der antiparallelen Ausrichtung aufeinanderfolgender magneti-
scher Schichtmomente und der damit verbundenen Änderung des Charakters der Elektronen.
Dies verdeutlicht insbesondere die lokale Zustandsdichte an der FERMI-Energie. Für eine
herausgegriffene Spinrichtung ist sie in einer Co-Schicht vergleichbar mit der der Minori-
tätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration, nicht aber in der darauffolgenden
Co-Schicht. Insbesondere treten an den Grenzflächen der darauffolgenden Co-Schicht kaum
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Abbildung 6.10: Lokale Zustandsdichte (links) und totale Zustandsdichte (rechts)
an der FERMI-Energie der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler (oben) und an-
tiparalleler (unten) magnetischer Konfiguration. Die Beiträge der typischen Klassen
von Zuständen sind farblich entsprechend Abbildung 6.8 gekennzeichnet.
Grenzflächenzustände auf, was deren Anteil an der totalen Zustandsdichte an der FERMI-
Energie verringert.
Lage der Zustände auf der Fermi-Fläche
Die Lage der Zustände auf der in die Schichtebene projizierten FERMI-Fläche der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration ist in Abbildung 6.11 dar-
gestellt. Die Gebiete auf der FERMI-Fläche sind entsprechend dem Charakter der Zustände
farbig markiert. Sehr deutlich ist die Form der Volumen-Co und Cu FERMI-Flächen mit ihren
typischen „Hälsen“ und „Bäuchen“ in der Projektion der FERMI-Fläche der Majoritätselek-
tronen zu erkennen (siehe auch ZAHN (1998)). Dabei ist zu beachten, daß die (110)-Richtung
in Schichtnotation der (100)-Richtung in kubischer Notation und umgekehrt entspricht. Die
sehr kompliziert gestaltete FERMI-Fläche der Minoritätselektronen, welche aus vielen, in z-
Richtung sehr flachen Bändern besteht, resultiert aus der Hybridisierung stark unterschiedli-
cher Zustände. Sie wird hauptsächlich von den Co-Minoritätselektronen bestimmt.
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Co9Cu7, fcc[001], fm
up electrons down electrons
sorted Bloch states
     
     
Abbildung 6.11: FERMI-Fläche einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration in einer Projektion in die Schichtebene für die Majoritäts-
elektronen (links) und die Minoritätselektronen (rechts). Zuordnung der Zustände
zu den typischen Klassen von Zuständen: grün – ausgedehnte Zustände, blau – Co-
QWS, gelb – Cu-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
Die Lage der Zustände läßt sich im Falle der Majoritätselektronen der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht in einfacher Weise interpretieren. In den Gebieten, in denen die FERMI-Flächen
von Volumen-Co und Cu sehr ähnlich sind, treten hauptsächlich ausgedehnte Zustände (grün)
auf. Auf dem in der Projektion in die Schichtebene äußersten Blatt findet man Cu-QWS
(gelb), da zu diesen Zuständen im Co keine Zustände mit passendem Wellenvektor existie-
ren. Dazwischen liegen einige wenige Grenzflächenzustände (rot) sowie zahlreiche Co-QWS
(blau). Damit ergeben sich qualitativ die gleichen Aussagen, welche STILES (1996) aus der
Berechnung der Transmissions- und Reflexionskoeffizienten an einer Co/Cu-Grenzfläche ge-
zogen hat. Die FERMI-Fläche der Minoritätselektronen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
wird, wie bereits ausgeführt, von Co-QWS und Grenzflächenzuständen dominiert.
Fermi-Geschwindigkeiten
Die gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten der typischen Zustände in der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht spiegeln in anschaulicher Weise die Bedeutung für den Transport wider.
Vergleicht man zunächst die Komponenten der über alle Zustände gemittelten FERMI-Ge-
schwindigkeiten (siehe Abbildung 6.12), so findet man die bereits weiter oben getroffenen
Aussagen vollauf bestätigt. Die gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten der Majoritätselek-
tronen sind in und senkrecht zur Schichtrichtung deutlich größer als die der Minoritätselek-
tronen. Letztere sind annähernd gleich groß zu den gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten
in antiparalleler magnetischer Konfiguration. Allgemein gilt, daß die gemittelten FERMI-
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Abbildung 6.12: Gemittelte Beträge der Komponenten der FERMI-Geschwindigkei-
ten typischer Klassen von Zuständen in einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 –
Co-QWS, 3 – Cu-QWS, 4 – Grenzflächenzustände.
Geschwindigkeiten in Schichtrichtung teilweise bis zu einem Faktor zwei größer sind als
senkrecht zu den Schichten.
Die Analyse der gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten der typischen Zustände in der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration zeigt, daß die loka-
lisierten Zustände nur eine große Geschwindigkeit in Schichtrichtung aufweisen, wohinge-
gend die ausgedehnten Zustände sowohl in Schichtrichtung als auch insbesondere senkrecht
dazu über eine große Geschwindigkeitskomponente verfügen. Dies bedeutet, daß die lokali-
sierten Zustände vor allem am CIP-Transport beteiligt sind und die ausgedehnten Zustände
den Transport in CPP-Geometrie dominieren.
In antiparalleler magnetischer Konfiguration der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht sind die
gemittelten Geschwindigkeiten der typischen Zustände in CIP-Geometrie im Vergleich zu
denen der Minoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration leicht erhöht, wo-
bei darauf hinzuweisen ist, daß die mittlere Geschwindigkeit der Cu-QWS um den Faktor
drei kleiner ist. In CPP-Geometrie verschwindet dagegen der Unterschied in den mittleren
Geschwindigkeiten der ausgedehnten Zustände und der Co-QWS bzw. Grenzflächenzustän-
de im Vergleich zu den Minoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration. Die
Cu-QWS weisen eine sehr kleine Geschwindigkeitskomponente auf, vergleichbar mit der
der Cu-QWS der Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration.
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Intrinsischer GMR
Das in Gleichung (1.1) definierte GMR-Verhältnis läßt sich ausgehend von der Annah-
me spinunabhängiger, isotroper Relaxationszeiten unter Verwendung von (5.59) vollständig
durch FERMI-Flächenintegrale über das Quadrat der Geschwindigkeitskomponenten darstel-
len (ZAHN et al. 1995)
GMRi =
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dS↑ν
1
|v↑k |
(
v
↑
k,i
)2
+
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dS↓ν
1
|v↓k |
(
v
↓
k,i
)2
2
∑
ν
∫∫
Ek=EF
dS APν
1
|vAPk |
(
vAPk,i
)2 − 1 . (6.7)
Dabei entsprechen die vk,i mit i = (‖,⊥) den Komponenten des Geschwindigkeitsvektors
des Zustandes k in und senkrecht zur Schichtrichtung. Da nur spinunabhängige Relaxati-
onszeiten betrachtet wurden, heben sich diese heraus. Somit ist das nach Gleichung (6.7)
berechnete GMR-Verhältnis nur durch die Elektronenstruktur der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht bestimmt, weshalb es auch als intrinsischer GMR-Effekt bezeichnet wird. Für die
betrachtete Co9Cu7 (001) Vielfachschicht erhält man folgende Werte für den intrinsischen
GMR-Effekt
GMR‖ ≈ 49 % und GMR⊥ ≈ 274 % . (6.8)
Welcher Mechanismus ist zum einen für die hohen Werte des GMR und zum anderen für das
Verhältnis der GMR-Werte in CIP- und CPP-Anordnung verantwortlich? Approximiert man
die FERMI-Flächenintegrale in Gleichung (6.7) durch die totale Zustandsdichte an der FER-
MI-Energie nσ (EF) (4.92) und durch den nach (5.30) berechneten FERMI-Flächenmittelwert
des Quadrates der Geschwindigkeitskomponenten (vσi )
2, so erhält man
GMRi ≈
n↑(EF)
(
v
↑
i
)2
+ n↓(EF)
(
v
↓
i
)2
2 n AP(EF)
(
vAPi
)2 − 1 . (6.9)
Werden die in Abbildung 6.10 dargestellten totalen Zustandsdichten bei E F der Minoritäts-
und Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration unter Berücksichtigung
eines Faktor 2 addiert, welcher aus der Verwendung der im Vergleich zur antiparallelen ma-
gnetischen Konfiguration halb so großen Elementarzelle herrührt, so stellt man nur einen
sehr kleinen Unterschied der totalen Zustandsdichten beider magnetischer Konfigurationen
fest. Damit ist offensichtlich, daß der intrinsische GMR durch die Unterschiede der FER-
MI-Geschwindigkeiten in Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration hervorgerufen
wird. Dieser FERMI-Geschwindigkeitseffekt (ZAHN et al. 1995) ist eine Folge der in magne-
tischen Vielfachschichten auftretenden BRAGG-Streuung. Er führt zu einem positiven GMR,
da die mittleren Geschwindigkeiten der Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Kon-
figuration um mehr als einen Faktor zwei größer sind als die der Minoritätselektronen bzw.
der Elektronen in antiparalleler magnetischer Konfiguration (vergleiche Abbildung 6.12). In
CPP-Anordnung fällt der Unterschied in den FERMI-Geschwindigkeiten deutlich stärker aus.
Der Grund dafür ist, daß vor allem die ausgedehnten Zustände den Transport senkrecht zu
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den Schichten dominieren. Beim Übergang zur antiparallelen magnetischen Konfiguration
wird deren Anteil stark reduziert. Infolgedessen erhält man in Übereinstimmung mit dem
Experiment (GIJS, JOHNSON, REINDERS, HUISMAN, VAN DE VEERDONK, LENCZOWSKI
und VAN GANSEWINKEL 1995) einen deutlich größeren GMR-Effekt in CPP-Anordnung.
Eine ähnliche Diskussion zur Abhängigkeit des GMR von den FERMI-Geschwindigkeiten
findet sich bei OGUCHI (1993).
Zusammenfassend läßt sich feststellen, daß das Phänomen des GMR in magnetischen
Vielfachschichten in starkem Maße von der Elektronenstruktur des Systems in Abhängig-
keit von der magnetischen Konfiguration beeinflußt wird. Der unter der Annahme spinun-
abhängiger, isotroper Relaxationszeiten berechnete intrinsische GMR ist ein Ergebnis der
kohärenten BRAGG-Streuung an aufeinanderfolgenden Grenzflächen. Darüberhinaus spielt
im Experiment aufgrund der Realstruktur der Proben die Streuung an Defektatomen eine
große Rolle. Die spinabhängige Streuung an Defekten kann den GMR erhöhen oder ernied-
rigen bzw. durch Kombination geeigneter Streuer diesen auch invertieren (siehe Kapitel 8).
6.2. Fe/Cr-Vielfachschichten
In Analogie zum Co/Cu-System wurde für die Untersuchung des elektronischen Transports
in Fe/Cr-Systemen eine Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht gewählt, welche ebenfalls der Geome-
trie von experimentell untersuchten Vielfachschichten entspricht (BAIBICH et al. 1988). Ab-
bildung 6.1 gibt eine schematische Darstellung der Elementarzelle einer Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Für die antiparallele magnetische Kon-
figuration wird eine doppelt so große Elementarzelle verwendet. Die in-plane Gitterkonstante
der tetragonalen Elementarzelle von a = 5,50 a0 wurde etwas größer als die experimentellen
Gitterkonstanten von bcc Volumen-Fe (a = 5,42 a0) bzw. bcc Volumen-Cr (a = 5,45 a0)
gewählt, um in Übereinstimmung mit dem Experiment eine antiparallele Ausrichtung der
Momente benachbarter Cr-Lagen zu erreichen (siehe auch MORUZZI und MARCUS 1992).
Die Aufweitung des Gitters führt zu einer stärkeren Ausprägung des atomaren Verhaltens
und ist beim Vergleich mit anderen theoretischen Ergebnissen, z. B. zu verdünnten Eisenle-
gierungen (DRITTLER, STEFANOU, BLÜGEL, ZELLER und DEDERICHS 1989, a = 5,27 a0)
oder zum antiferromagnetischen Grundzustand von bcc Volumen-Cr (MORUZZI und MAR-
CUS 1992, a = 5,382 a0), zu berücksichtigen.
In der vorliegenden theoretischen Beschreibung sind die Momente der 7 Monolagen
dicken und antiferromagnetisch geordneten Cr-Zwischenschicht in antiparalleler magneti-
Abbildung 6.13: Schematische Darstellung der Elementarzelle einer Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Die Positionen der Fe-
Atome werden durch graue und die der Cr-Atome durch hellgraue Symbole markiert.
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scher Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht frustriert, so daß die parallele magne-
tische Konfiguration energetisch bevorzugt ist. Übertragen auf das Experiment bedeutet dies
eine parallele Ausrichtung der magnetischen Momente aufeinanderfolgender Fe-Schichten
im Grundzustand und damit ein Verschwinden des GMR. Experimentell beobachtet man in
Fe/Cr-Vielfachschichten neben der 2 Monolagen-Oszillation der Zwischenlagenaustausch-
kopplung im Cr (UNGURIS, CELOTTA und PIERCE 1991) auch eine längere Oszillationspe-
riode von 10 − 12 Monolagen (PARKIN, MORE und ROCHE 1990). Darüberhinaus wird für
eine Cr-Zwischenschichtdicke von 7 Monolagen ein großer GMR-Effekt gemessen (PARKIN
et al. 1990, POTTER, SCHAD, BELIËN, VERBANCK, MOSHCHALKOV, BRUYNSERAEDE,
SCHÄFER und GRÜNBERG 1994). Die Ursache liegt darin begründet, daß als Folge der
mikroskopischen Rauhigkeiten einer realen Probe variierende Zwischenschichtdicken auf-
treten, die zu einer Mittelung über die Stärke der Zwischenlagenaustauschkopplung führen,
in deren Folge eine antiparallele Ausrichtung der magnetischen Momente aufeinanderfol-
gender Fe-Schichten im Grundzustand favorisiert wird (für eine ausführliche Diskussion
siehe PIERCE, UNGURIS, CELOTTA und STILES 1999). Da in der theoretischen Beschrei-
bung beide magnetische Konfigurationen wohldefiniert sind, eignet sich die gewählte Fe9Cr7
(001) Vielfachschicht prinzipiell als Modellsystem für die Untersuchung des GMR in Fe/Cr-
Vielfachschichten.
Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration werden in Abbildung 6.14 für die zentralen Lagen und die Grenz-
flächenlagen dargestellt. Wiederum wurde aus Gründen der Übersichtlichkeit auf die Dar-
stellung der lokalen Zustandsdichten von Fe und Cr als Volumensystem verzichtet, da die
elektronische Struktur dieser Systeme mit der im Inneren der relativ dicken Schichten der
Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht übereinstimmt. Sowohl für Fe als auch für Cr fällt die FER-
MI-Energie in ein Minimum der Zustandsdichte der Minoritätselektronen. Dieses Minimum,
welches die besetzten von den energetisch höher liegenden unbesetzten Zuständen trennt, ist
typisch für Übergangsmetalle mit bcc Gitterstruktur. Die Ergebnisse für die Zustandsdichte
von Volumen-Fe bei der theoretischen Gitterkonstante von a = 5,27 a0 von DRITTLER,
STEFANOU, BLÜGEL, ZELLER und DEDERICHS (1989) zeigen, daß die FERMI-Energie
die auslaufende „Schulter“ der d-Zustandsdichte der Majoritätselektronen schneidet, so daß
0,2 − 0,3 d-Zustände nicht besetzt sind. Dies führt zu einem geringeren magnetischen Mo-
ment, als man es für einen starken Ferromagneten mit vollbesetzten Majoritätsband erwar-
ten würde. Aus diesem Grund wird Fe auch als schwacher Ferromagnet bezeichnet. Jedoch
zeigt der Vergleich mit Abbildung 6.14, daß die Aufweitung des Gitters zu einer Verringe-
rung der Bandbreite der d-Zustandsdichte der Majoritätselektronen und zu einem Anheben
der d-Zustandsdichte der Minoritätselektronen führt. Dadurch liegt einerseits die FERMI-
Energie nicht ganz im Minimum der Zustandsdichte der Minoritätselektronen. Andererseits
sind die d-Zustände der Majoritätselektronen fast vollständig besetzt, woraus ein größeres
magnetisches Moment resultiert. Die Breite der d-Bänder nimmt, ebenso wie in Co/Cu-
Vielfachschichten, aufgrund der verringerten Koordination mit Atomen der gleichen Art zur
Grenzfläche hin ab.
Cr in der zentralen Lage zeigt in der Majoritätszustandsdichte einen kleinen Peak un-
terhalb der FERMI-Energie, eine Folge der vom doppeltperiodischen antiferromagnetischen
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Abbildung 6.14: Lokale, partielle Zustandsdichten für die zentrale Lage und den
Grenzflächenplatz der Fe- bzw. Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler magnetischer Konfiguration (EF = 0,747 Ry).
Potential verursachten Energielücke (MORUZZI und MARCUS 1992). Cr in der Grenzflä-
chenlage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht besitzt im Vergleich zu den Majoritätselektronen
mehr besetzte Minoritätselektronenzustände, d. h. ähnlich zu Cr-Defekten in Volumen-Fe
bildet sich im Majoritätsband ein nicht besetzter virtuell gebundener Zustand heraus.
Lokale magnetische Momente
Das magnetische Moment der Cr-Atome in der Grenzflächenlage der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht stellt sich immer antiparallel zu dem benachbarten Fe-Schichtmoment ein (Abbil-
dung 6.15). In beiden magnetischen Konfiguration ist eine antiferromagnetische Ausrich-
tung der Momente aufeinanderfolgender Cr-Lagen zu verzeichnen. Die antiparallele ma-
gnetische Konfiguration führt jedoch zu einer Zwangsbedingung, in deren Folge das ma-
gnetische Moment der Cr-Atome mit zunehmendem Abstand von der Grenzfläche kleiner
wird und schließlich in der Mitte der Cr-Schicht verschwindet. Darüberhinaus sind für ei-
ne Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht die magnetischen Momente der Cr-Lagen in antiparalleler
magnetischer Konfiguration stets kleiner und in paralleler magnetischer Konfiguration stets
größer als in Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung.
Fe-Grenzflächenatome besitzen ein kleineres magnetisches Moment, eine Folge der ver-
ringerten Koordination mit den Atomen der gleichen Art und der damit verbundenen Ver-
ringerung der Breite der d-Bänder. Diese Störung des Momentes verschwindet mit zuneh-
mender Entfernung von der Grenzfläche, so daß im Inneren der Fe-Schicht das Moment
von Volumen-Fe erreicht wird. Darüberhinaus ist deutlich der Einfluß der langreichweitigen
RKKY-Wechselwirkung anhand der kleinen Oszillation der magnetischen Momente in der
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Abbildung 6.15: Lokale magnetische Momente einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht
in a) paralleler und b) antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die gestrichelte Li-
nie entspricht dem magnetischen Moment von 2,39 µB für bcc Volumen-Fe bzw. von
0,54 µB für bcc Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung gleicher Gitterkon-
stante (a = 5,50 a0).
Fe-Schicht zu sehen. Wie bereits erwähnt, führt die Aufweitung des Gitters zu einem stär-
keren atomaren Verhalten und damit zu größeren magnetischen Momenten der Fe-Atome
(2,39 µB in der Mitte der Fe-Schicht) im Vergleich zu Rechnungen von DRITTLER, STEFA-
NOU, BLÜGEL, ZELLER und DEDERICHS (1989) (2,16 µB im Fe-Volumen).
Zusammenfassend läßt sich auch hier festhalten, daß die Änderungen der Elektronen-
struktur der Fe/Cr-Vielfachschichten im Vergleich zu den entsprechenden Fe- und Cr-Volu-
menbandstrukturen nahezu auf die Grenzflächenplätze beschränkt sind.
Klassifizierung der Zustände an der Fermienergie
Die einzelnen Blätter der FERMI-Flächen der Minoritätselektronen von Volumen-Fe und
Volumen-Cr passen sehr gut zusammen (siehe LEHMANN et al. 1996–1998), so daß die Mi-
noritätselektronen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration
eine ähnlich gestaltete vielblättrige FERMI-Fläche besitzen. Dagegen bestehen größere Un-
terschiede in den FERMI-Flächen der Majoritätselektronen der Volumensysteme. Als Folge
erhält man eine kompliziert gestaltete FERMI-Fläche der Majoritätselektronen der Fe9Cr7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Die FERMI-Fläche einer
Fe/Cr Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration ist mit dieser vergleich-
bar. Darüberhinaus gelten die gleichen Ausführungen wie bei den Co/Cu-Vielfachschichten
bezüglich der BRAGG-Streuung und der Ausbildung von Superzonengaps.
Aus Abbildung 6.14 ist ersichtlich, daß an der FERMI-Energie die elektronische Struk-
tur der Minoritätselektronen an den einzelnen Plätzen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration sehr ähnlich ist, wohingegen für die Majoritätselek-
tronen an den Fe/Cr-Grenzflächen größere Unterschiede auftreten. Somit läßt sich die Poten-
tiallandschaft einer Fe/Cr-Vielfachschicht analog zu der einer Co/Cu-Vielfachschicht (siehe
Abbildung 6.6) darstellen, wobei zu beachten ist, daß die höhere Potentialstufe nun die Ma-
joritätselektronen erfahren (Abbildung 6.16). Diese werden an der Fe/Cr-Grenzfläche stärker
reflektiert, als Folge dessen ist die FERMI-Geschwindigkeit der Majoritätselektronen gerin-
ger als die der Minoritätselektronen, d. h. es gilt |v↑k | < |v
↓
k |. Für die antiparallele magneti-
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Abbildung 6.16: Schematische Darstellung der spinabhängigen Potentiale für die
Minoritäts- (↓) und Majoritätselektronen (↑) einer Fe/Cr-Vielfachschicht in paralleler
und antiparalleler magnetischer Konfiguration.
sche Konfiguration gelten analoge Ausführungen wie im Falle der Co/Cu-Vielfachschichten
(siehe Seite 96), d. h. die FERMI-Geschwindigkeit der Elektronen ist mit der der Majoritäts-
elektronen in paralleler magnetischer Konfiguration vergleichbar.
Somit ist zu erwarten, daß auch in Fe/Cr-Systemen eine Klassifizierung der Zustände an
der FERMI-Energie möglich ist. Erschwerend könnte sich die antiferromagnetische Ordnung
der Cr-Zwischenschicht auswirken, die zu stärkeren Oszillationen in den Aufenthaltswahr-
scheinlichkeiten der einzelnen Zustände führt. Jedoch zeigt sich, daß man auch in Fe/Cr-
Systemen von einer Aufteilung der Zustände in vier typische Klassen ausgehen kann, wel-
che ebenfalls ausgedehnten oder in den Schichten bzw. an den Grenzflächen lokalisierten
Zuständen entsprechen. Es wurden der gleiche Algorithmus zur Klassifizierung der Zustän-
de an der FERMI-Energie sowie zu den Co/Cu-Vielfachschichten analoge Bedingungen für
die gesuchten Klassen verwendet (siehe Anhang F). Tabelle 6.2 zeigt, daß das Verfahren
auch für Fe/Cr-Vielfachschichten bereits nach der ersten Iteration eine brauchbare Zuord-
nung liefert, die in den folgenden Iterationsschritten nur geringfügig modifiziert wird. Es ist
anzumerken, daß im Minoritätskanal in paralleler magnetischer Konfiguration keine Grenz-
flächenzustände nachgewiesen werden konnten.
Abbildung 6.17 zeigt die gemittelten Aufenthaltswahrscheinlichkeiten typischer Klassen
von Zuständen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht nach der fünften Iteration. Sehr deut-
lich sind die Oszillationen der gemittelten AW, insbesondere in den Cr-Schichten, zu sehen.
Die Fe-QWS in der Cr-Schicht und die Cr-QWS in der Fe-Schicht weisen eine höhere mitt-
lere AW im Vergleich zu den Co- bzw. Cu-QWS in Co/Cu-Vielfachschichten auf (verglei-
che Abbildung 6.8 auf Seite 99). Darüberhinaus besitzen die Fe-QWS im Majoritätskanal
in beiden magnetischen Konfigurationen eine große AW auf den Cr-Grenzflächenplätzen.
Die Cr-QWS der Majoritätselektronen zeichnen sich ebenfalls durch deutlich größere AW
auf dem Cr-Grenzflächenplatz aus, ein Hinweis darauf, daß dieser Klasse ein Teil der Cr-
Grenzflächenresonanzen zugeordnet wurde. Demgegenüber ist die Klasse der Grenzflächen-
zustände durch sehr kleine AW in der Mitte der Schichten und eine sehr große AW auf den
Cr-Grenzflächenplätzen gekennzeichnet. In antiparalleler magnetischer Konfiguration besit-
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Abbildung 6.17: Gemittelte Aufenthaltswahrscheinlichkeiten typischer Klassen von
Zuständen für die Minoritäts- und Majoritätselektronen einer Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration: grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Fe-Quantum-Well-Zustände, gelb – Cr-Quantum-Well-
Zustände, rot – Grenzflächenzustände. Die gestrichelten Linien kennzeichnen die
mittlere Aufenthaltswahrscheinlichkeit ψ2.
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Tabelle 6.2: Aufteilung der Zustände bei E F im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-
Zone auf die typischen Klassen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in Abhängig-
keit von der Anzahl der Iterationen: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 – Fe-QWS, 3 –
Cr-QWS, 4 – Grenzflächenzustände.
Aufteilung der Zustände bei EF auf die typischen Klassen in Fe9Cr7 in
paralleler antiparalleler
magnetischer Konfiguration magnetischer Konfiguration
Sp
in
It
er
at
io
n
gesamt 1 2 3 4 Rest gesamt 1 2 3 4 Rest
0. 2057 23 907 675 0 452 2921 0 664 783 108 1366
1. 2057 521 842 694 0 0 2921 642 686 1208 385 0
2. 2057 545 824 688 0 0 2921 585 664 1265 407 0↓
3. 2057 560 811 686 0 0 2921 575 652 1279 415 0
4. 2057 566 808 683 0 0 2921 554 638 1300 429 0
5. 2057 569 805 683 0 0 2921 550 635 1306 430 0
0. 2149 16 971 70 418 674 2921 0 664 783 108 1366
1. 2149 310 1023 180 636 0 2921 642 686 1208 385 0
2. 2149 194 1033 365 557 0 2921 585 664 1265 407 0↑
3. 2149 171 1024 447 507 0 2921 575 652 1279 415 0
4. 2149 184 1017 452 496 0 2921 554 638 1300 429 0
5. 2149 182 1013 463 491 0 2921 550 635 1306 430 0
zen die Cr-QWS eine endliche AW in einer der Fe-Schichten, so daß diese Zustände auch als
QWS über die entsprechenden Cr/Fe/Cr-Schichten aufgefaßt werden können. Berücksichtigt
man die Tatsache, daß in Fe/Cr-Vielfachschichten die Rolle der Minoritäts- und Majoritäts-
elektronen für den Transport gegenüber der in Co/Cu-Vielfachschichten vertauscht ist, so
lassen sich die gemittelten AW beider Systeme in einfacher Weise miteinander vergleichen.
Sowohl in Co/Cu (001) als auch in Fe/Cr (001) Vielfachschichten können die Zustände an der
FERMI-Energie typischen Klassen von Zuständen zugeordnet werden, welche ausgedehnten
oder in den Schichten bzw. an den Grenzflächen lokalisierten Zuständen entsprechen. Letzte-
re unterscheiden sich in der Lage des Peaks der AW, da diese Zustände in Fe/Cr-Systemen auf
den Grenzflächenplätzen der Cr-Zwischenschicht, in Co/Cu-Systemen aber auf den Grenz-
flächenplätzen der ferromagnetischen Co-Schicht lokalisiert sind. Jedoch ist in beiden Syste-
men das Auftreten von Grenzflächenzuständen an die ferromagnetischen Schichten gebun-
den. So findet man z. B. auch in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler magneti-
scher Konfiguration Grenzflächenzustände nur an solchen Fe/Cr-Grenzflächen, an denen die
Elektronen einen großen Potentialunterschied spüren (vergleiche Abbildung 6.16).
Den Drehimpulscharakter der gemittelten Wellenfunktion der typischen Klassen von Zu-
ständen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration zeigt
Abbildung 6.18. Der mittlere Drehimpulscharakter aller Zustände besitzt in beiden Spinrich-
tungen nahezu den gleichen sp-Anteil von ungefähr 15 %. Im Falle der Minoritätselektronen
weisen die Cr-QWS einen wesentlich höheren sp-Anteil auf (33 %), wohingegen im Majo-
ritätskanal die ausgedehnten Zustände den größten sp-Anteil zeigen (41 %). Die Grenzflä-
chenzustände besitzen fast ausschließlich d-Charakter.
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Abbildung 6.18: Drehimpulscharakter der gemittelten Wellenfunktion in % der ty-
pischen Klassen von Zuständen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler
magnetischer Konfiguration: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 – Fe-QWS, 3 – Cr-QWS,
4 – Grenzflächenzustände.
Lokale Zustandsdichte an der Fermi-Energie
Abbildung 6.19 stellt die Beiträge der typischen Klassen von Zuständen der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht zur lokalen und zur totalen Zustandsdichte bei E F dar. Zunächst sei auf
die parallele magnetische Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht eingegangen. Die
totale Zustandsdichte der Minoritätselektronen bei E F setzt sich aus den gleich großen An-
teilen der ausgedehnten Zustände und der Fe- bzw. Cr-QWS zusammen. Die Analyse der
lokalen Zustandsdichte der Minoritätselektronen an der FERMI-Energie zeigt auf, daß neben
dem fast gleich bleibenden Beitrag der ausgedehnten Zustände die zentralen Lagen der Fe-
Schicht durch Fe-QWS und die Cr-Schicht durch Cr-QWS bestimmt werden. Damit bietet
sich im Vergleich zu den Majoritätselektronen der Co/Cu-Vielfachschicht ein etwas anderes
Bild, da nun nicht mehr die ausgedehnten Zustände die Zustandsdichte der Minoritätselek-
tronen dominieren. In beiden Spinrichtungen liegen ungefähr gleich viele Zustände an der
FERMI-Energie vor. Die totale Zustandsdichte der Majoritätselektronen weist einen großen
Anteil von Grenzflächenzuständen auf, wohingegen die Beiträge der ausgedehnten Zustän-
de und der Cr-QWS relativ gering sind. Die lokale Zustandsdichte der Majoritätselektro-
nen zeichnet sich durch eine starke Überhöhung auf dem Cr-Grenzflächenplatz aus, welche
hauptsächlich auf den Beitrag der Grenzflächenzustände zurückzuführen ist. Weiterhin wird
sie in der Fe-Schicht von den Fe-QWS dominiert. Dagegen tragen vor allem die Grenzflä-
chenzustände neben den Cr-QWS zur lokalen Zustandsdichte in den mittleren Lagen der
Cr-Schicht bei.
In antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht sind die
Elektronen entartet und beide Spinrichtungen liefern den gleichen Beitrag zur totalen Zu-
standsdichte an der FERMI-Energie. Mehr als die Hälfte der Zustände gehört zur Klasse
der Cr-QWS. Die Beiträge der anderen Klassen sind klein und nahezu gleich. In der loka-
len Zustandsdichte bei EF in antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht spiegelt sich in anschaulicher Weise die bereits angeführte Äquivalenz von
Fe/Cr- und Co/Cu-Vielfachschichten wider. Tragen in letzteren hauptsächlich die Co-QWS
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Abbildung 6.19: Lokale Zustandsdichte (links) und totale Zustandsdichte (rechts) an
der FERMI-Energie der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler (oben) und antipar-
alleler (unten) magnetischer Konfiguration. Die Beiträge der typischen Klassen von
Zuständen sind farblich entsprechend Abbildung 6.17 gekennzeichnet.
zur Zustandsdichte an der FERMI-Energie bei, so sind es in Fe/Cr-Systemen die Cr-QWS.
Befindet sich die Überhöhung der lokalen Zustandsdichte bei E F auf den entsprechenden
Co-Grenzflächenplätzen, so findet man sie in Fe/Cr-Vielfachschichten auf den entsprechen-
den Cr-Grenzflächenplätzen.
Fermi-Geschwindigkeiten
Die gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten der typischen Zustände in der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht werden in Abbildung 6.20 dargestellt. Die gemittelte FERMI-Geschwindigkeit
aller Zustände ist für die Minoritatselektronen in Schichtrichtung etwas größer als für die
Majoritätselektronen. Diese Differenz fällt für die Geschwindigkeitskomponente senkrecht
zu den Schichten mit einem Faktor zwei stärker aus. Im Unterschied zu Co/Cu-Vielfach-
schichten ist die gemittelte FERMI-Geschwindigkeit aller Zustände in antiparalleler magne-
tischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht um nahezu einen Faktor zwei kleiner
als die der Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration.
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Abbildung 6.20: Gemittelte Beträge der Komponenten der FERMI-Geschwindigkei-
ten typischer Klassen von Zuständen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paral-
leler und antiparalleler magnetischer Konfiguration: 1 – ausgedehnte Zustände, 2 –
Fe-QWS, 3 – Cr-QWS, 4 – Grenzflächenzustände.
Betrachtet man die gemittelten FERMI-Geschwindigkeiten der typischen Zustände, so
gilt wiederum, daß die QWS vor allem eine große Geschwindigkeitskomponente in Schicht-
richtung aufweisen, wohingegen die ausgedehnten Zustände sowohl in Schichtrichtung als
auch senkrecht dazu über große Geschwindigkeiten verfügen. Weiterhin ist die große Ge-
schwindigkeitskomponente der Fe-QWS in Schichtrichtung in antiparalleler magnetischer
Konfiguration hervorzuheben. In paralleler magnetischer Konfiguration besitzen diese Zu-
stände im Minoritätsband zudem ebenfalls eine große Geschwindigkeitskomponente senk-
recht zu den Schichten, eine Folge der relativ großen mittleren Aufenthaltswahrscheinlich-
keit auf allen Plätzen der Elementarzelle (siehe Abbildung 6.17). Letzteres gilt in analoger
Weise für die Cr-QWS im Majoritätsband. Demgegenüber verfügen die stark lokalisierten
Grenzflächenzustände nur über sehr kleine Geschwindigkeiten senkrecht zu den Schichten.
Intrinsischer GMR
Berechnet man ausgehend von Gleichung (6.8) den ausschließlich durch die Elektronen-
struktur der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht bestimmten intrinsischen GMR-Effekt, so erhält
man folgende Werte
GMR‖ ≈ 78 % und GMR⊥ ≈ 174 % . (6.10)
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6. Elektronische Struktur und Quantentrogzustände
Eine Diskussion über Gleichung (6.9) liefert mit Blick auf die in Abbildung 6.19 dargestell-
ten totalen Zustandsdichten bei EF der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht die gleiche Aussage
wie bei Co/Cu-Vielfachschichten. Der intrinsische GMR wird nicht durch den Unterschied
in den Zustandsdichten bei EF bestimmt, sondern durch die Unterschiede in den FERMI-
Geschwindigkeiten in Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration. Dieser FERMI-
Geschwindigkeitseffekt ist für die CIP-Anordnung in Fe/Cr-Vielfachschichten stärker ausge-
prägt als in Co/Cu-Vielfachschichten, was sich in einem nahezu doppelt so großen intrinsi-
schen CIP-GMR niederschlägt. Dieser resultiert demzufolge vor allem aus den im Vergleich
zur parallelen magnetischen Konfiguration deutlich kleineren FERMI-Geschwindigkeiten in
antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht. Im Gegensatz
dazu, erhält man für den intrinsischen CPP-GMR in Fe/Cr-Systemen kleinere Werte als in
Co/Cu-Vielfachschichten, da wie aus den Abbildungen (6.12) und (6.20) ersichtlich, in par-
alleler magnetischer Konfiguration der Unterschied in den FERMI-Geschwindigkeiten senk-
recht zu den Schichten zwischen den Minoritäts- und Majoritätselektronen und insgesamt
zwischen beiden magnetischen Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht deutlich ge-
ringer ausfällt als in Co/Cu-Vielfachschichten. Jedoch ist in Übereinstimmung mit dem Ex-
periment (GIJS, LENCZOWSKI und GIESBERS 1993) der GMR in CPP-Anordnung deutlich
größer als in CIP-Anordnung.
Zusammenfassend lassen sich die gleichen Schlußfolgerungen wie im Abschnitt 6.1
ziehen. Ausgehend von der Analyse der Elektronenstruktur von Co/Cu- und Fe/Cr-Viel-
fachschichten findet man unter der Annahme spinunabhängiger, isotroper Relaxationszeiten
große Werte für den intrinsischen GMR in CIP- und CPP-Anordnung, welche bereits den
richtigen Trend des an realen Proben gemessenen GMR widerspiegeln. Für ein besseres mi-
kroskopisches Verständnis des Phänomens des Giant Magnetoresistance ist das Studium des
Einflusses der Streuung an unterschiedlichen Defektatomen sehr wichtig. Diesen Untersu-
chungen sind die beiden folgenden Kapitel gewidmet. Jedoch zeigt sich bereits an dieser
Stelle, daß der GMR in magnetischen Vielfachschichten in starkem Maße von der Elektro-
nenstruktur des Systems in Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration beeinflußt
wird. Daher ist es auch in den weiteren Ausführungen von Interesse, die Gemeinsamkeiten
und Unterschiede von Co/Cu- und Fe/Cr-Vielfachschichten bezüglich ihrer Transporteigen-
schaften und des GMR herauszuarbeiten.
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Die Streueigenschaften von Defekten in magnetischen Vielfachschichten bilden neben den
Wirtskristalleigenschaften den Schlüssel für das Verständnis des Transportverhaltens dieser
Systeme. Im vorliegenden Kapitel wird die elektronische Struktur von Punktdefekten, die als
substitutionelle Fremdatome ohne Berücksichtigung von Gitterrelaxationen behandelt wer-
den, an verschiedenen Positionen in der Elementarzelle untersucht. Bei der selbstkonsisten-
ten Berechnung des Defektpotentials im Rahmen der KKR GREENschen Funktionsmethode
wurden Störungen der Potentiale bis zu den übernächsten Nachbarn berücksichtigt. Für die
komplexe Energieintegration wurden eine Temperatur von T = 800 K bzw. 0 ≈ 16 mRy
und die im Anhang A angegebene Anzahl von Energiestützstellen verwendet. Für die Dar-
stellung der lokalen Zustandsdichten wurde eine Temperatur von 200 K bzw. 0 ≈ 4 mRy
gewählt. Wechselwirkungen zwischen den Defekten werden nicht berücksichtigt. Damit sind
die Rechnungen relevant für verdünnte Legierungen und entsprechende physikalische Grö-
ßen, wie mittlere freie Weglängen und spezifische Restwiderstände, skalieren mit der Kon-
zentration der Defekte.
Eine ausführliche Diskussion der elektronischen Eigenschaften von Übergangsmetallde-
fekten in Abhängigkeit von der Position in der Elementarzelle anhand der lokalen Zustands-
dichten, der Änderungen der Ladungen und Momente in der gestörten Umgebung sowie der
bevorzugten Defektkonfiguration wird im Anhang G geführt. In diesem Kapitel wird die Dar-
stellung der lokalen Zustandsdichten auf die Eigendefekte beschränkt, d. h. auf Cu- und Co-
Defekte in Co/Cu-Vielfachschichten und auf Cr- und Fe-Defekte in Fe/Cr-Vielfachschichten.
Darüberhinaus werden die lokalen magnetischen Momente von Übergangsmetalldefekten in
den zentralen Lagen und auf den Grenzflächenplätzen der Vielfachschichten miteinander und
mit den Momenten dieser Defekte in den entsprechenden Volumensystemen verglichen.
7.1. Co/Cu-Vielfachschichten
Ab-initio Untersuchungen der elektronischen Eigenschaften von verdünnten Co-Legierun-
gen in einer fcc-Phase finden sich bei STEPANYUK, ZELLER, DEDERICHS und MERTIG
(1994) sowie von verdünnten Cu-Legierungen bei BRASPENNING et al. (1984). Von beson-
derem Interesse ist daher nicht nur ein Vergleich der elektronischen Struktur der Defekte an
verschiedenen Positionen in der Co/Cu-Vielfachschicht sondern auch die Gemeinsamkeiten
und Unterschiede zu den Volumensystemen.
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Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten von Cu- und Co-Defekten in der zentralen Lage
und auf dem Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration werden in Abbildung 7.1 dargestellt. Generell ist eine ausgesprochen gute
Übereinstimmung der lokalen Zustandsdichten in den zentralen Lage mit denen im Co- bzw.
Cu-Volumen festzustellen (BINDER, ZAHN, MERTIG, ZELLER und DEDERICHS 1998), so
daß letztere aus Gründen der Übersichtlichkeit weggelassen werden.
Cu-Defekte in der ferromagnetischen Co-Schicht weisen im Gegensatz zum Cu-Volumen
keine Spinentartung mehr auf (siehe Abbildung 6.2). Die Zustandsdichte der Majoritätselek-
tronen eines Cu-Defektes in der zentralen Co-Lage ist gegenüber der des Co-Volumen nur
wenig geändert. Die Modifikationen bestehen vor allem aus einer Verschiebung des spektra-
len Gewichtes zum Boden des d-Bandes. Dies ist eine Folge der starken Hybridisierung der
d-Zustände des Cu-Defektes mit dem d-Band der Co-Schicht, da sowohl Co als starker Fer-
romagnet als auch Cu vollständig besetzte d-Zustände besitzen. Dagegen ist die LDOS der
Minoritätselektronen des Cu-Defektes gegenüber dem Cu-Volumen stark geändert (verglei-
che Abbildung 6.2 auf Seite 93). Mit zunehmender Anzahl von Co-Nachbaratomen transfor-
miert sich das ursprüngliche 3d-Band in einen Cu-3d-Defektzustand, welcher für Cu-Defekte
in der zentralen Co-Lage am deutlichsten ausgeprägt ist.
Das Einbringen von 3d-Übergangsmetalldefekten in ein Edelmetall wie Cu führt zu ei-
nem lokalisierten 3d-Zustand, der aufgrund der Wechselwirkung mit den Valenzelektronen
des Cu in eine Resonanz verbreitert wird. Nach FRIEDEL (1958a, 1958b) wird diese Reso-
nanz als virtuell gebundener Zustand bezeichnet (virtual bound state – VBS). Übergangsme-
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Abbildung 7.1: Lokale, partielle Zustandsdichten für Cu- und Co-Defekte in der
zentralen Co- bzw. Cu-Lage und auf dem Co- bzw. Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (E F = 0,691 Ry).
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talldefekte aus der Mitte der 3d-Reihe sind zudem magnetisch in einfachen bzw. Edelmetal-
len. Dadurch erhält man für beide Spinrichtungen einen virtuell gebundenen Zustand, deren
gegenseitige Verschiebung im Rahmen der Hartree-Fock-Näherung des Anderson-Modells
(ANDERSON 1961) proportional zur Größe des Austauschintegrals und des magnetischen
Momentes ist (für eine alternative Erklärung siehe DEDERICHS, AKAI, BLÜGEL, STEFA-
NOU und ZELLER 1989).
Für einen Co-Defekt in der zentralen Lage der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht erhält man in beiden Spinrichtungen einen virtuell gebundenen Zustand, der im
Fall der Majoritätselektronen ungefähr 0,08 Ry und für die Minoritätselektronen ungefähr
0,02 Ry unterhalb der FERMI-Energie liegt. Die FERMI-Energie schneidet zudem die aus-
laufende Schulter des VBS der Minoritätselektronen. Der virtuell gebundene Zustand ist für
einen Co-Defekt auf dem Cu-Grenzflächenplatz kaum noch ausgeprägt, da an der Grenzflä-
che ein starker Einfluß der benachbarten Co-Schicht sowohl auf die Atome der Cu-Schicht
als auch auf den Co-Defekt zu verzeichnen ist. Die Hybridisierung mit den Cu-d-Zuständen
führt zur Ausbildung einer bandartigen Zustandsdichte des Co-Defektes, die der LDOS von
Atomen der Co-Schicht sehr ähnlich ist (siehe Abbildung 6.2). Im Vergleich dazu stellt sich
heraus, daß spektrales Gewicht von höheren zu niedrigeren Energien verschoben ist.
Lokale magnetische Momente
Die lokalen magnetischen Momente von Cu-Defekten in der Co-Schicht und Co-Defekten
in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 7.2 dargestellt.
Hierbei zeigt sich in Analogie zu den Ausführungen im Kapitel 6, daß in der Mitte der
Schichten sowohl für Cu- als auch für Co-Defekte ein magnetisches Moment vorliegt, wel-
ches dem Defektmoment im Co- bzw. Cu-Volumen entspricht. Damit liegen in der Co-
Schicht kleine, induzierte Cu-Defektmomente vor, die sich parallel zu den umgebenden Co-
Atomen ausrichten. Durch die Änderung der elektronischen Struktur des Wirtskristalls, die
fast ausschließlich auf die Co/Cu-Grenzfläche beschränkt ist, bildet sich als Folge der gerin-
geren Magnetisierung nur ein geringeres Cu-Defektmoment auf dem Co-Grenzflächenplatz
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Abbildung 7.2: Lokale magnetische Momente von Cu-Defekten in der Co-Schicht
und Co-Defekten in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in a) paral-
leler und b) antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die strichpunktierten Linien
entsprechen den lokalen magnetischen Momenten der Defekte in fcc Volumen-Co
bzw. Cu (Gitterkonstante a = 6,76 a0).
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heraus. Ein Co-Defekt auf dem Cu-Grenzflächenplatz weist dagegen aufgrund der Nähe zu
den Atomen der Co-Schicht ein größeres magnetisches Moment im Vergleich zur zentralen
Cu-Lage auf, in welcher ein in dem Cu-Volumen gleich großes Co-Defektmoment vorliegt.
Damit erhält man einen allmählichen Übergang der Größe des magnetischen Momentes ei-
nes Co-Atoms beginnend in der zentralen Co-Lage, über den Co- und Cu-Grenzflächenplatz
bis hin zur zentralen Cu-Lage (vergleiche dazu Abbildung 6.3 auf Seite 93).
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Abbildung 7.3: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten
(oben) und 4d-Übergangsmetalldefekten (unten) in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration.
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7.1. Co/Cu-Vielfachschichten
Die berechneten magnetischen Momente von 3d- und 4d-Übergangsmetalldefekten in
den zentralen Lagen und auf den Grenzflächenplätzen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
zeigt Abbildung 7.3. Die Diskussion des Auftretens zweier konkurriender Defektzustände
wird hier ausgeklammert. Sie findet sich im Anhang G. Eingezeichnet sind damit nur die
energetisch bevorzugten Defektzustände.
Die Defekte am Beginn der 3d-Reihe sowie Zn richten ihr Moment antiparallel und
die Übergangsmetalldefekte am Ende der 3d-Reihe richten ihr Moment parallel zum Co-
Schichtmoment aus. Die Defektmomente sind in beiden magnetischen Konfigurationen der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht sowohl in der Mitte der Co-Schicht als auch auf dem Co-
Grenzflächenplatz gleich. Einzige Ausnahme ist Mn, dessen Moment auf dem Co-Grenzflä-
chenplatz gegenüber der zentralen Co-Lage leicht überhöht ist. Aufgrund des starken Ein-
flusses der benachbarten Co-Schicht auf die Cu-Grenzflächenlage zeigen die 3d-Defekte ver-
gleichbare Momente und eine analoge Ausrichtung ihres Momentes wie in der Co-Schicht.
Erst in größerer Entfernung von der Grenzfläche erhält man die von verdünnten Cu-Legie-
rungen her bekannten Defektmomente. Wie bekannt, besitzen Sc, Ti, Ni, Cu und Zn ein
verschwindendes Moment, wohingegen V, Cr, Mn, Fe und Co in der Mitte der Cu-Schicht
magnetisch sind (BRASPENNING et al. 1984).
Demgegenüber sind die 4d-Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht nicht-
magnetisch (siehe Anhang G). Erst der Einfluß der benachbarten Co-Schicht führt zu einem
magnetischen Moment der 4d-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz. Die 4d-Defekte im
Co unterscheiden sich in den elektronischen Eigenschaften von den 3d-Defekten durch die
stärkere Hybridisierung mit dem Co-d-Band und durch kleinere Austauschintegrale, was zur
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Abbildung 7.4: Vergleich der lokalen magnetischen Momente von 3d- und 4d-Über-
gangsmetalldefekten in der zentralen Lage der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler magnetischer Konfiguration und in fcc Volumen-Co bzw. fcc Volumen-Cu mit
gleicher Gitterkonstante (a = 6,76 a0). Man beachte die für 3d- und 4d-Defekte
unterschiedliche Skalierung der Ordinatenachsen.
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Ausbildung von geringeren magnetischen Momenten führt. Im Unterschied zum Mn bevor-
zugt Tc in der zentralen Co-Lage eine antiparallele Ausrichtung seines magnetischen Mo-
mentes, wohingegen es auf dem Co-Grenzflächenplatz fast verschwindet.
Den Vergleich der lokalen magnetischen Momente von 3d- und 4d-Übergangsmetallde-
fekten in der zentralen Lage der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration und in fcc Volumen-Co bzw. Cu liefert Abbildung 7.4. Sowohl für 3d- als
auch für 4d-Defekte zeigt sich eine gute Übereinstimmung der magnetischen Momente in
den zentralen Lagen der Co/Cu-Vielfachschicht mit den entsprechenden Volumensystemen.
7.2. Fe/Cr-Vielfachschichten
Ab-initio Berechnungen der elektronischen Eigenschaften von verdünnten Fe-Legierungen
wurden von zahlreichen Autoren durchgeführt, wobei an dieser Stelle vor allem auf die Ar-
beiten von AKAI, AKAI und KANAMORI (1985) und DRITTLER, STEFANOU, BLÜGEL,
ZELLER und DEDERICHS (1989) verwiesen sei. Daher ist neben der Analyse der elektroni-
schen Struktur der Defekte an verschiedenen Positionen in der Fe/Cr-Vielfachschicht wie-
derum ein Vergleich mit den Volumensystemen von Interesse.
Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten von Cr- und Fe-Defekten in der zentralen Lage und
auf dem Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration werden in Abbildung 7.5 dargestellt. Aus Gründen der Übersichtlichkeit wurde auf
die Darstellung der Defektzustandsdichten in den Volumensystemen verzichtet, da diese mit
den entsprechenden LDOS der Defekte in den zentralen Lagen der Fe/Cr-Vielfachschicht
übereinstimmen.
In der zentralen Fe-Lage ändert sich für einen Cr-Defekt die Besetzung der Minoritäts-
zustandsdichte im Vergleich zu der von Fe nur wenig (siehe Abbildung 6.14 auf Seite 108).
Insbesondere liegt die FERMI-Energie in einem Minimum der Zustandsdichte. Aufgrund der
geringeren Valenzladung des Cr gegenüber Fe besteht der Haupteffekt in einer Verschiebung
des oberen d-Peaks der LDOS der Majoritätselektronen zu höheren Energien. Es bildet sich
ein unbesetzter VBS oberhalb der FERMI-Energie aus.
Auf dem Fe-Grenzflächenplatz sind die Strukturen in der LDOS der Minoritätselektro-
nen des Cr-Defektes verbreitert und die Minoritätszustandsdichten sind für Cr und Fe nahezu
identisch (vergleiche Abbildung 6.14). Darüberhinaus werden die Majoritätszustände stär-
ker besetzt, wodurch sich für einen Cr-Defekt auf dem Fe-Grenzflächenplatz ein Peak in der
LDOS bei EF ausbildet. Insgesamt wird eine gegenüber dem Minoritätsband stärkere Beset-
zung des Majoritätsbandes energetisch bevorzugt, was mit einer Änderung der Orientierung
und deutlichen Reduzierung des magnetischen Momentes des Cr-Defektes einhergeht.
Ein Fe-Defekt in der zentralen Cr-Lage favorisiert leicht die parallele Ausrichtung zum
Moment der Cr-Lage. Der von der antiferromagnetischen Ordnung der Cr-Schicht herrüh-
rende kleine Peak in der LDOS der Majoritätselektronen unterhalb von E F wird von einem
Peak an der FERMI-Energie, welcher aus der stärkeren Besetzung der Majoritätszustände re-
sultiert, fast gänzlich überdeckt. Die LDOS der Minoritätselektronen stimmt von der Form
mit der von Cr überein, jedoch sind mehr Zustände besetzt. Zudem liegt die FERMI-Energie
nicht ganz im Minimum der LDOS der Minoritätselektronen.
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Abbildung 7.5: Lokale, partielle Zustandsdichten für Cr- und Fe-Defekte in der zen-
tralen Fe- bzw. Cr-Lage und auf dem Fe- bzw. Cr-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (E F = 0,747 Ry).
Die LDOS der Fe-Defektes auf dem Cr-Grenzflächenplatz zeigt sowohl einen deutlichen
Einfluß der benachbarten Fe-Schicht als auch den der Cr-Schicht selber. Ist die Minoritäts-
zustandsdichte des Fe gegenüber der des Cr nur leicht modifiziert, so ähnelt die LDOS der
Fe-Majoritätselektronen mehr der LDOS des Fe-Grenzflächenplatzes als der in der zentra-
len Cr-Lage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht. Zusammenfassend läßt sich somit eine gute
Übereinstimmung der LDOS bei EF von Fe und Cr auf dem Cr-Grenzflächenplatz festhalten.
Lokale magnetische Momente
Die lokalen magnetischen Momente von Cr-Defekten in der Fe-Schicht und Fe-Defekten
in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 7.6 dargestellt.
Hierbei zeigt sich wiederum, daß sowohl für Cr-Defekte in der Mitte der Fe-Schicht und Fe-
Defekte in der Mitte der Cr-Schicht ein magnetisches Moment vorliegt, welches sehr gut mit
dem Defektmoment in Volumen-Fe bzw. annähernd mit dem Defektmoment in Volumen-Cr
mit antiferromagnetischer Ordnung übereinstimmt. Zwar ist die stärkste Änderung der De-
fektmomente gegenüber ihrem Wert im Volumen nach wie vor an den Grenzflächen zu ver-
zeichnen, jedoch zeigen Fe/Cr-Vielfachschichten aufgrund der antiferromagnetischen Ord-
nung der Cr-Schichten im Unterschied zu Co/Cu-Vielfachschichten auch in größeren Ab-
ständen von den Grenzflächen sichtbare Abweichungen.
Als Besonderheit ist die unterschiedliche Ausrichtung des Cr-Defektmoments auf dem
Fe-Grenzflächenplatz in Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht anzuführen. In paralleler magnetischer Konfiguration ist es für einen Cr-
Defekt, wie bereits weiter oben erwähnt, günstiger, die Majoritätszustände stärker als die
Minoritätszustände zu besetzen und das kleine Defektmoment in Richtung des Momentes
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Abbildung 7.6: Lokale magnetische Momente von Cr-Defekten in der Fe-Schicht
und Fe-Defekten in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in a) paralleler
und b) antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die strichpunktierten Linien ent-
sprechen den lokalen magnetischen Momenten der Defekte in bcc Volumen-Fe bzw.
Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung (Gitterkonstante a = 5,50 a0).
der Fe-Schicht auszurichten. Dies ist die Antwort auf eine Zwangsbedingung, da sich der Cr-
Defekt sowohl antiparallel zum Fe als auch zur benachbarten Cr-Lage auszurichten versucht.
In antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht sind die Mo-
mente in der Cr-Schicht aufgrund der Randbedingung, der antiferromagnetischen Ausrich-
tung der Momente der Cr-Grenzflächenlagen zum benachbarten Fe-Schichtmoment, selber
frustriert, so daß die Stärke der magnetischen Wechselwirkung reduziert ist und der Einfluß
der Fe-Schicht auf einen Cr-Defekt in der Fe-Grenzflächenlage dominiert. Als Folge dessen
stellt sich das Defektmoment antiparallel zum Fe-Schichtmoment ein.
Ein Fe-Defekt in der Cr-Schicht orientiert sein Moment entsprechend der Richtung des
Momentes der entsprechenden Cr-Lage. Dies ist verständlich, da sich in einem bcc Gitter in
dieser Lage erst die übernächsten Nachbarn befinden. Somit wird eine antiparallele Ausrich-
tung zu den Momenten der benachbarten Cr-Lagen realisiert, in denen zugleich die nächsten
Nachbarn des Fe-Defektes liegen, und eine bessere Abschirmung der Störung in der Cr-
Schicht erreicht. In gleicher Weise kann für einen Fe-Defekt auf dem Cr-Grenzflächenplatz
argumentiert werden, nur sind in diesem Falle gleich viele Fe- und Cr-Atome als nächste
Nachbarn vorhanden, so daß eine parallele Ausrichtung sowohl zum Fe-Schichtmoment als
auch zum Moment der benachbarten Cr-Lage energetisch günstiger ist.
Die berechneten magnetischen Momente von 3d- und 4d-Übergangsmetalldefekten in
den zentralen Lagen und auf den Grenzflächenplätzen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zeigt
Abbildung 7.7. Die Diskussion des Auftretens zweier konkurriender Defektzustände wird
auch hier ausgeklammert (siehe Anhang G). Eingezeichnet sind damit nur die energetisch
bevorzugten Defektzustände.
Die Defekte am Beginn der 3d-Reihe sowie Zn richten ihr Moment antiparallel und
die Übergangsmetalldefekte am Ende der 3d-Reihe richten ihr Moment parallel zum Fe-
Schichtmoment aus. Die Defektmomente sind in beiden magnetischen Konfigurationen der
Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht sowohl in der Mitte der Fe-Schicht als auch auf dem Fe-
Grenzflächenplatz gleich orientiert und für Defekte in der zentralen Fe-Lage gleich groß.
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Abbildung 7.7: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten
(oben) und 4d-Übergangsmetalldefekten (unten) in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht
in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration.
Einzige Ausnahme ist, wie bereits oben diskutiert, der Cr-Defekt. Generell weisen die 3d-
Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz ein geringeres magnetisches Moment auf, welches
außer für Mn und Co ausgesprochen klein ist. Darüberhinaus sind die Momente der 3d-
Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz in beiden magnetischen Konfigurationen der Fe9Cr7
(001) Vielfachschicht leicht verschieden, eine Folge der Frustration der magnetischen Mo-
mente der Cr-Schicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration. Es ist darauf hinzuwei-
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sen, daß ein Mn-Defekt auf dem Fe-Grenzflächenplatz eine parallele Orientierung seines
magnetischen Momentes zum Fe-Schichtmoment bevorzugt, wohingegen es in der zentralen
Fe-Lage die antiparallele Ausrichtung realisiert.
3d-Defekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz zeigen ähnliche Momente wie auf dem Fe-
Grenzflächenplatz, eine Folge des starken Einflusses der benachbarten Fe-Schicht. Wieder-
um sind die kleinen Unterschiede in den Defektmomenten in Abhängigkeit von der magne-
tischen Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zu beachten. In der zentralen Cr-
Lage richten Mn- und Fe-Defekte ihr magnetisches Moment parallel zum Moment der Cr-
Lage aus, Co- und Ni-Defekte bevorzugen jedoch weiterhin die antiparallele Ausrichtung.
Insgesamt sind die Momente der 3d-Defekte in der zentralen Cr-Lage gegenüber dem Cr-
Grenzflächenplatz etwas reduziert. In antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7
(001) Vielfachschicht weisen die 3d-Defekte bis auf Fe und Co keine magnetischen Mo-
mente auf. Die Ursache liegt darin begründet, daß in dieser magnetischen Konfiguration je
die Hälfte der nächsten Nachbarn der Defekte in der zentralen Cr-Lage einander entgegen-
gesetzte und gleich große magnetische Momente haben. Die magnetischen Momente der
übernächsten Cr-Nachbaratome, welche in der zentralen Cr-Lage liegen, sind aufgrund der
Frustration in antiparalleler magnetischer Konfiguration verschwindend gering, so daß in der
Summe durch diese Randbedingungen die Ausbildung eines Defektmomentes unterdrückt
wird. Nur Fe und Co besitzen ein genügend großes Moment, welches sich in dieser Situation
voll ausbildet.
Die Situation ist für die 4d-Defekte in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht dieselbe, je-
doch weisen sie aufgrund der größeren Hybridisierung mit den d-Bändern der Fe- und Cr-
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Abbildung 7.8: Vergleich der lokalen magnetischen Momente von 3d- und 4d-Über-
gangsmetalldefekten in der zentralen Lage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler magnetischer Konfiguration und in bcc Volumen-Fe bzw. bcc Volumen-Cr mit
antiferromagnetischer Ordnung gleicher Gitterkonstante (a = 5,50 a0). Man beachte
die für 3d- und 4d-Defekte unterschiedliche Skalierung der Ordinatenachsen.
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Schichten und der geringeren Austauschintegrale kleinere magnetische Momente auf. Insbe-
sondere zeigt sich in schöner Übereinstimmung mit dem zum Tc isoelektronischen Mn eine
Änderung des Defektmoments von antiparalleler Orientierung in der Mitte der Fe-Schicht
zu paralleler Orientierung auf dem Fe-Grenzflächenplatz zum Fe-Schichtmoment. Aufgrund
der Frustration verschwinden die magnetischen Momente für alle 4d-Defekte in der Mitte der
Cr-Schicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht.
Der Vergleich der lokalen magnetischen Momente von 3d- und 4d-Übergangsmetallde-
fekten in der zentralen Lage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration und in bcc Volumen-Fe bzw. Cr mit antiferromagnetischer Ordnung zeigt wie-
derum eine gute Übereinstimmung, die aber nicht so ausgeprägt ist wie bei Co/Cu-Systemen
(Abbildung 7.8).
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Auf die Entdeckung des GMR in magnetischen Vielfachschichten (BAIBICH et al. 1988, BI-
NASCH et al. 1989) folgte eine Vielzahl von experimentellen und theoretischen Arbeiten,
um die zugrundeliegenden mikroskopischen Ursachen dieses Phänomens aufzudecken. Im
Kapitel 6 wurde gezeigt, daß die Elektronenstruktur einer magnetischen Vielfachschicht in
Abhängigkeit von der magnetischen Konfiguration verschieden ist und der Unterschied in
den FERMI-Geschwindigkeiten zu einem intrinsischen GMR führt. Dieser Effekt ist ein Er-
gebnis der kohärenten BRAGG-Streuung. Die Realstruktur von Schichtsystemen weist je-
doch eine nicht zu vernachlässigende Anzahl von Baufehlern auf, wie z. B. Defektatome,
Versetzungen und Korngrenzen. Folgerichtig geht man im allgemeinen davon aus, daß die
spinabhängige Streuung an Defekten hauptverantwortlich für den GMR-Effekt ist und somit
die parallel oder antiparallel zueinander ausgerichteten magnetischen Momente aufeinan-
derfolgender ferromagnetischer Schichten wie geöffnete oder geschlossene Filter auf den
spinabhängigen Transport wirken.
In diesem Kapitel wird gezeigt, daß sowohl der Mechanismus der spinabhängigen Streu-
ung an Defekten als auch die Elektronenstruktur der inhomogenen Vielfachschicht und das
damit verbundene Quantum Confinement eine entscheidende Rolle für den GMR spielen.
Nur wenn beide Aspekte gleichermaßen in die Diskussion einbezogen werden, gelingt es, ei-
ne in sich konsistente Erklärung der mikroskopischen Ursachen des GMR zu geben. Dazu ist
eine vollständige ab-initio Beschreibung des Transports und des GMR in magnetischen Viel-
fachschichten unabdingbar. Ausgehend von den selbstkonsistent berechneten Elektronen-
strukturen der Co/Cu- bzw. Fe/Cr-Vielfachschichten (vergleiche Kapitel 6) und Defektpo-
tentialen von Übergangsmetallen an verschiedenen Positionen in den Elementarzellen (siehe
Kapitel 7) werden neben der Analyse der Streuquerschnitte anhand von gemittelten Rela-
xationszeiten vor allem die durch Lösung der quasi-klassischen BOLTZMANN-Gleichung
unter Berücksichtigung der Vertex-Korrekturen ermittelten spezifische Restwiderstände und
letztlich der GMR diskutiert. Darüberhinaus ist ein Vergleich mit den Ergebnissen von MAR-
ROWS und HICKEY (2001) möglich, welche den Einfluß lokalisierter Streuer auf den GMR in
einem Co/Cu-Spin-Valve-System experimentell untersuchten. Dazu wird in den numerischen
Rechnungen davon ausgegangen, daß verschiedene Defekte auf unterschiedlichen Plätzen in
der Co/Cu-Vielfachschicht vorhanden sind und sich deren Streuquerschnitte addieren. Es ist
anzumerken, daß aus technischen Gründen die für die Berechnung der Transportgrößen be-
nötigten GREENschen Funktionen des Idealkristalls und des gestörten Systems GREENsche
Funktionen zu komplexen Energien sind (vergleiche Kapitel 5). Es wurde ein Imaginärteil
der Energie von 0 ≈ 4 mRy bzw. T = 200 K gewählt (siehe auch Anhang C).
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8.1. Co/Cu-Vielfachschichten
8.1.1. Relaxationszeiten
Die gemittelten spinabhängigen Relaxationszeiten für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-
Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht für beide magnetischen Konfi-
gurationen zeigt Abbildung 8.1. Zum Vergleich werden die gemittelten spinabhängigen Re-
laxationszeiten für Cu-Defekte in fcc Volumen-Co bzw. für Co-Defekte in fcc Volumen-Cu
als strichpunktierte Linien angegeben. Besonders auffällig ist die starke Positionsabhängig-
keit der gemittelten Relaxationszeiten. Führen Cu-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz
zu mit Volumen-Co vergleichbaren Relaxationszeiten der Majoritätselektronen, so zeigt sich
für Cu-Defekte in der zentralen Lage der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht eine drastische Erhö-
hung der gemittelten Relaxationszeiten um mehrere Größenordnungen. Analoge Aussagen
gelten für Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in beiden magne-
tischen Konfigurationen, wobei aber bereits für Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz
eine deutliche Erhöhung der gemittelten Relaxationszeiten gegenüber dem Volumenwert
zu verzeichnen ist. Demgegenüber weisen die gemittelten Relaxationszeiten der Minori-
tätselektronen nur eine vergleichsweise geringe Erhöhung für Cu-Defekte in der Mitte der
Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration auf.
Gleiches gilt für die antiparallele magnetische Konfiguration.
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Abbildung 8.1: Gemittelte Relaxationszeiten für Cu-Defekte in der Co-Schicht und
Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler und
antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die strichpunktierten Linien entsprechen
den gemittelten spinabhängigen Relaxationszeiten für Cu-Defekte in fcc Volumen-
Co bzw. für Co-Defekte in fcc Volumen-Cu (Gitterkonstante a = 6,76 a0), wobei in
der antiparallelen magnetischen Konfiguration die entsprechenden gemittelten Rela-
xationszeiten der Minoritätselektronen zum Vergleich angegeben sind.
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Die Abbildungen 8.2 und 8.3 zeigen die Verteilung der spinabhängigen Relaxationszeiten
aller Zustände an der FERMI-Energie im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone für Cu-
und Co-Defekte in der Mitte der Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht sowie in den entsprechenden Volumenmaterialien. Dazu wurden die
zustandsabhängigen Relaxationszeiten in Zeitintervalle je 100 fs · at% einsortiert und die
entsprechende Anzahl pro Zeitintervall aufgetragen.
Cu-Defekte in fcc Volumen-Co (Abbildung 8.2) führen zu zustandsabhängigen Relaxa-
tionszeiten, welche um maximal eine Größenordnung voneinander abweichen. Demzufolge
ist die Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten für beide Spinrichtungen durch
einen scharfen Peak gekennzeichnet. Für Cu-Defekte in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht liegt der Schwerpunkt der Verteilungen bei gleichen Zeitintervallen wie in
Volumen-Co, jedoch treten darüberhinaus zustandsabhängige Relaxationszeiten auf, die um
mehrere Größenordnungen vom Schwerpunkt der Verteilung abweichen. Die Anzahl der
Zustände mit sehr großen Relaxationszeiten ist vergleichsweise gering, jedoch dominieren
diese den über Gleichung (5.30) berechneten Mittelwert der zustandsabhängigen Relaxati-
onszeiten. Die Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten für einen Cu-Defekt in
der zentralen Co-Lage zeigt gegenüber der für den Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration eine deutliche Verbreiterung für
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Abbildung 8.2: Anzahl der zustandsabhängigen und spinabhängigen Relaxations-
zeiten pro 100 fs · at% Zeitintervall für Cu-Defekte in der Mitte der Co-Schicht und
auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler und
antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Cu-Defekte in fcc Volumen-Co
(Gitterkonstante a = 6,76 a0).
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beide Spinrichtungen, insbesondere erhält man für die Majoritätselektronen einige wenige
Zustände mit extrem großen Relaxationszeiten. Die Verteilungen der zustandsabhängigen
Relaxationszeiten für Cu-Defekte in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
antiparalleler magnetischer Konfiguration unterscheidet sich von der Verteilung der Mino-
ritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration nur dahingehend, daß zusätzlich
einige wenige Zustände mit größeren Relaxationszeiten auftreten.
Analoge Aussagen gelten für Co-Defekte in fcc Volumen-Cu bzw. in der Cu-Schicht der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht (Abbildung 8.3). Die Verteilungen der zustandsabhängigen
Relaxationszeiten für Co-Defekte in der Cu-Schicht in antiparalleler magnetischer Konfi-
guration sind denen der Minoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration sehr
ähnlich. Darüberhinaus bestehen kaum Unterschiede in den Verteilungen der zustandsabhän-
gigen Relaxationszeiten für Co-Defekte in der zentralen Cu-Lage für beide Spinrichtungen.
Einzig und allein für Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz liegt der Schwerpunkt der
Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten der Majoritätselektronen bei größeren
Relaxationszeiten im Vergleich zu der der Minoritätselektronen.
Das Auftreten von gegenüber dem Volumenwert sehr stark erhöhten Relaxationszeiten
in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht hängt eng mit dem Quantum Confinement in Vielfach-
schichtsystemen und der Herausbildung von Quantentrogzuständen zusammen. In Volumen-
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Abbildung 8.3: Anzahl der zustandsabhängigen und spinabhängigen Relaxations-
zeiten pro 100 fs · at% Zeitintervall für Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht und
auf dem Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler und
antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Co-Defekte in fcc Volumen-Cu
(Gitterkonstante a = 6,76 a0).
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systemen wie Co und Cu mit einem Atom pro Elementarzelle ist die mittlere Aufenthalts-
wahrscheinlichkeit aller Zustände auf allen Gitterplätzen gleich groß. Dies ist jedoch nicht
der Fall in Vielfachschichtsystemen, da die zugehörigen BLOCH-Funktionen, wie im Ka-
pitel 6 gezeigt, aufgrund des Quantum Confinements verschiedene Aufenthaltswahrschein-
lichkeiten auf unterschiedlichen Plätzen in der Elementarzelle aufweisen. Folglich spüren
BLOCH-Zustände mit verschwindenden Aufenthaltswahrscheinlichkeiten |ψ̊µk |2 ≈ 0 (sie-
he Gleichung (6.1)) am Ort µ = µ0 des Defektatoms nur eine schwache Streuung. Dies
entspricht kleinen Matrixelementen der T -Matrix (5.12), die ihrerseits zu extrem großen Re-
laxationszeiten führen (siehe Gleichung (5.29)). Daher sollten BLOCH-Zustände, die haupt-
sächlich in der Co- oder in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht lokalisiert sind,
für das drastische Anwachsen der gemittelten Relaxationszeiten in der Mitte der jeweils an-
deren Schicht verantwortlich sein, sofern dort ihre Aufenthaltswahrscheinlichkeiten nahezu
verschwinden.
Unter Rückgriff auf die im Kapitel 6.1 erfolgte Analyse der Zustände an der FERMI-
Energie und der Aufteilung der Zustände auf die vier typischen Klassen in einer Co9Cu7
(001) Vielfachschicht (vergleiche Abbildung 6.8), werden in Abbildung 8.4 die pro Klasse
gemittelten spinabhängigen Relaxationszeiten für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-
Defekte in der Cu-Schicht dargestellt. Betrachtet man zunächst die parallele magnetische
Konfiguration, so zeigen neben den Grenzflächenzuständen vor allem die Cu-QWS stark
überhöhte gemittelte Relaxationszeiten für Cu-Defekte in der Mitte der Co-Schicht, wohin-
gegen es die Co-QWS für Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht sind. Die gemittelten Auf-
enthaltswahrscheinlichkeiten der Cu-QWS verschwinden im Falle der Majoritätselektronen
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Abbildung 8.4: Gemittelte Relaxationszeiten der typischen Klassen von Zuständen
für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration:
grün – ausgedehnte Zustände, blau – Co-QWS, gelb – Cu-QWS, rot – Grenzflächen-
zustände.
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fast völlig in der Mitte der Co-Schicht, wohingegen dieses Verhalten für die Minoritätselek-
tronen nicht so stark ausgeprägt ist (siehe Abbildung 6.8). Zudem ist der relative Anteil der
Cu-QWS an der Gesamtzahl der Zustände bei E F für die Minoritätselektronen nur gut halb
so groß wie für die Majoritätselektronen (vergleiche Tabelle 6.1). Daher fällt die Erhöhung
der gemittelten Relaxationszeiten der Cu-QWS für Cu-Defekte in der Mitte der Co-Schicht
für die Majoritätselektronen um Größenordnungen stärker aus als für die Minoritätselek-
tronen (siehe Abbildung 8.1). Demgegenüber existieren für die Minoritätselektronen der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration eine Vielzahl von
Co-QWS, welche in der Mitte der Cu-Schicht geringe Aufenthaltswahrscheinlichkeiten be-
sitzen und dadurch nur schwach an den Co-Defekten gestreut werden. Somit findet man für
Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht in beiden Spinrichtungen eine starke Überhöhung
der gemittelten Relaxationszeiten, welche hauptsächlich von den Co-QWS verursacht wird.
Die gemittelten Relaxationszeiten der typischen Klassen von Zuständen der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration sind mit denen der Mino-
ritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration sowohl für Cu-Defekte als auch
Co-Defekte vergleichbar. Jedoch zeigt sich für Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht,
daß neben den Grenzflächenzuständen und den Co-QWS auch die ausgedehnten Zustände
überhöhte gemittelte Relaxationszeiten aufweisen. Die Ursache liegt wiederum in den ge-
ringeren Aufenthaltswahrscheinlichkeiten der ausgedehnten Zustände in der Cu-Schicht der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration begründet (ver-
gleiche Abbildung 6.8).
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß es für Cu- und Co-Defekte aufgrund des
Quantum Confinements in Co/Cu-Vielfachschichten und der damit verbundenen Herausbil-
dung von QWS zu einer im Vergleich zu den Volumensystemen stärkeren anisotropen Streu-
ung kommt. Besitzen die Klassen typischer Zustände im Mittel eine vergleichsweise große
Aufenthaltswahrscheinlichkeit an den Co/Cu-Grenzflächen, so ist dies für die Grenzflächen-
zustände und die entsprechenden QWS in der Mitte der Schichten nicht der Fall. Zustände
mit verschwindenden Aufenthaltswahrscheinlichkeiten am Defektplatz spüren den Defekt
nur wenig und bilden dadurch hochleitfähige Kanäle. Zusätzliche Streuung an anderen De-
fekten, insbesondere an Defekten auf anderen Plätzen in der Co/Cu-Vielfachschicht, sowie
die in dieser Arbeit nicht betrachtete Spin-Flip-Streuung können diese Kanäle schließen bzw.
ihre Anzahl reduzieren (siehe auch Abschnitt 8.1.3).
Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte
Die gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Co-Schicht
und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht zeigt Abbildung 8.5.
Sowohl für 3d- als auch 4d-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz findet man eine gute
Übereinstimmung der gemittelten Relaxationszeiten der Minoritätselektronen mit denen in
fcc Volumen-Co. Die gemittelten Relaxationszeiten der Majoritätselektronen zeigen dagegen
größere Abweichungen. Verschiebt man die Übergangsmetalldefekte vom Co-Grenzflächen-
platz in die Mitte der Co-Schicht, so erhöhen sich die gemittelten Relaxationszeiten, wobei
der generelle Trend ungeändert bleibt. Insbesondere für die Majoritätselektronen wird ei-
ne Erhöhung der gemittelten Relaxationszeiten um mehrere Größenordnungen beobachtet.
Dies ist, wie bereits am Beispiel von Cu-Defekten in der Co-Schicht diskutiert, eine Folge
des Quantum Confinements in Co/Cu-Vielfachschichten. Das drastische Anwachsen der ge-
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Abbildung 8.5: Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der Mit-
te der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co (Gitterkonstante a = 6,76 a0). Zum Vergleich
sind in der antiparallelen magnetischen Konfiguration die entsprechenden Relaxati-
onszeiten der Minoritätselektronen für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co
angegeben.
mittelten Relaxationszeiten wird durch eine geringe Anzahl von Cu-QWS verursacht, welche
im Falle der Majoritätselektronen für Übergangsmetalldefekten in der Mitte der Co-Schicht
hochleitfähige Kanäle bilden. Die gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefek-
te in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Kon-
figuration sind mit denen der Minoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration
vergleichbar. Der generelle Trend der gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetallde-
fekte in der Co-Schicht spiegelt sich in den Transportgrößen wider, so daß er im folgenden
Abschnitt anhand der spezifischen Restwiderstände diskutiert wird.
Analoge Aussagen zu den gemittelten Relaxationszeiten gelten für Übergangsmetallde-
fekte in der Mitte der Cu-Schicht und auf dem Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht (Abbildung 8.6). Allerdings weisen Übergangsmetalldefekte auf dem Cu-
Grenzflächenplatz gegenüber dem Volumen-Cu deutlich erhöhte gemittelte Relaxationszei-
ten auf. Diese Erhöhung ist für die Minoritätselektronen am stärksten ausgeprägt und hängt
eng mit dem Einfluß der Co-QWS zusammen, welche die Minoritätszustandsdichte domi-
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Abbildung 8.6: Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der Mit-
te der Cu-Schicht und auf dem Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu (Gitterkonstante a = 6,76 a0). Zum Vergleich
sind in der antiparallelen magnetischen Konfiguration die entsprechenden Relaxati-
onszeiten der Minoritätselektronen für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu
angegeben.
nieren und bereits auf dem Cu-Grenzflächenplatz kleine und in der Mitte der Cu-Schicht
sehr geringe Aufenthaltswahrscheinlichkeiten besitzen (siehe Abbildung 6.8). Daher findet
man für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht eine drastische Erhöhung der
gemittelten Relaxationszeiten um mehrere Größenordnungen, welche wiederum am stärk-
sten für die Minoritätselektronen ausgeprägt ist. Da die Zustandsdichte der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration maßgeblich von den Co-QWS
bestimmt wird (vergleiche Abbildung 6.10), gilt die gleiche Argumentation wie für die Mi-
noritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration auch für diesen Fall.
8.1.2. Spezifische Restwiderstände
Die totalen spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Co-Schicht der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 8.7 für die CIP-Geometrie und in Ab-
bildung 8.8 für die CPP-Geometrie jeweils im Vergleich zu den Werten in fcc Volumen-Co
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dargestellt. Zusätzlich sind die Beiträge jeder Spinrichtung zum Widerstand aufgetragen.
Darüberhinaus werden die spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der
Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz miteinander verglichen.
Betrachtet man zunächst die spezifischen Restwiderstände in CIP-Geometrie (Abbil-
dung 8.7), so stimmen diese für Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz
vom Trend her mit den Werten in fcc Volumen-Co überein (für eine Diskussion der Rest-
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Abbildung 8.7: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Co-Schicht und auf dem
Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co (Gitterkonstan-
te a = 6,76 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co.
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widerstände in verdünnten Co-Legierungen siehe MERTIG et al. 1994, MERTIG 1994, MER-
TIG 1999). Die Restwiderstände nehmen mit zunehmender Valenzdifferenz |1Z | der De-
fekte zu. Trendbestimmend für die Absolutwerte der Restwiderstände der 3d-Defekte auf
dem Co-Grenzflächenplatz sind mit Ausnahme von Ti, V und Cr die Majoritätselektronen.
Im Vergleich zu den Mn-Defekten in verdünnten Co-Legierungen führen Mn-Defekte auf
dem Co-Grenzflächenplatz zu kleineren Restwiderständen. Der Einfluß der benachbarten
Cu-Schicht bewirkt eine Verschiebung des virtuell gebundenen Zustands nahe E F in der
lokalen Zustandsdichte am Mn-Defektplatz zu tieferen Energien (siehe Abbildung G.1 auf
Seite 230), in deren Folge sich die Resonanzstreuung der Majoritätselektronen am VBS ver-
ringert. Weiterhin existieren sogenannte Kurzschlußsysteme, welche ebenfalls in verdünn-
ten Co-Legierungen gefunden wurden (MERTIG et al. 1994). Die elektronische Struktur der
Majoritätselektronen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfigu-
ration wird am Defektplatz nur gering durch Fe, Ni und Cu modifiziert, so daß diese De-
fekte verschwindende Widerstände verursachen. Dieses Verhalten hat seine Ursache in der
Vernachlässigung der Spin-Bahn-Wechselwirkung und damit der Spin-Flip-Streuung auf-
grund der gewählten nichtrelativistischen Beschreibung. Für Fe-, Ni- und Cu-Defekte in Co
sind die Beiträge der Spin-Flip-Streuung zwar klein, aber aufgrund des Kurzschlusses im
Majoritätskanal dominierend. In einer voll-relativistischen ab-initio Berechnung tritt dieses
Problem nicht auf (BANHART, VERNES und EBERT 1996, BANHART, EBERT und VER-
NES 1997, BLAAS et al. 1999).
Für 3d-Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration findet man mit zunehmender Va-
lenzdifferenz |1Z | ebenfalls wachsende Restwiderstände, welche generell über denen der
parallelen magnetischen Konfiguration liegen (Abbildung 8.7). Wird der Gesamtwiderstand
in paralleler magnetischer Konfiguration vom jeweils kleineren Widerstand der Minoritäts-
und Majoritätselektronen bestimmt, so ändert sich in der antiparallelen magnetischen Konfi-
guration der Charakter der Elektronen von einer magnetischen Schicht zur anderen, in deren
Folge sich kein schneller Kanal herausbilden kann (vergleiche Abschnitt 5.5 auf Seite 87).
Wie bereits im vorhergehenden Abschnitt ausgeführt, werden Defekte in der Mitte der
Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht von Zuständen mit verschwindenden Aufent-
haltswahrscheinlichkeiten am Defektplatz kaum gespürt, so daß in diesem Fall die Cu-QWS
und die Grenzflächenzustände hochleitfähige Kanäle bilden. Insbesondere die Restwider-
stände der Majoritätselektronen verschwinden fast völlig und führen damit zu einem Kurz-
schluß in der parallelen magnetischen Konfiguration. Für die Minoritätselektronen ist dieser
Effekt ebenso wie für die antiparallele magnetische Konfiguration nur schwach ausgeprägt.
Somit findet man für beide Fälle denselben Trend der Restwiderstände wie für 3d-Defekte
auf dem Co-Grenzflächenplatz, jedoch führen 3d-Defekte in der Mitte der Co-Schicht zu
deutlich kleineren Werten.
Die Situation für 4d-Übergangsmetalldefekte in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht ist vom mikroskopischen Verständnis her mit den 3d-Defekten zu vergleichen.
Trendbestimmend sind für Y, Zr, Pd und Ag die Majoritätselektronen, wohingegen für Nb,
Mo, Tc, Ru und Rh hauptsächlich die Minoritätselektronen den elektrischen Transport ver-
mitteln. Letztere besitzen in der Majoritätszustandsdichte einen VBS an der FERMI-Energie,
der zu einer starken Resonanzstreuung führt (vergleiche die Abbildungen G.5 und G.1).
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Der Transport senkrecht zu den Schichten wird für die Majoritätselektronen einer Co/Cu-
Vielfachschicht vor allem von den ausgedehnten Zuständen und für die Minoritätselektronen
darüberhinaus zu einem gewissen Teil von den Co-QWS getragen (vergleiche die Ausfüh-
rungen im Abschnitt 6.1). Die ausgedehnten Zustände zeichnen sich durch nichtverschwin-
dende Aufenthaltswahrscheinlichkeiten an allen Plätzen in der Elementarzelle aus und sind
somit sensitiv auf die Streuung an Defekten unabhängig von deren Position in der Co/Cu-
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Abbildung 8.8: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Co-Schicht und auf dem
Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co (Gitterkonstan-
te a = 6,76 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co.
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Vielfachschicht. Die Co-QWS sind hauptsächlich in der Co-Schicht lokalisiert, so daß diese
Zustände für Defekte in der Co-Schicht keine hochleitfähigen Kanäle aufgrund des Quantum
Confinements bilden können. Konsequenterweise findet man in CPP-Geometrie nur gerin-
ge Unterschiede in den berechneten spezifischen Restwiderständen für Übergangsmetallde-
fekte in der Mitte der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magneti-
scher Konfiguration und in fcc Volumen-Co (Abbildung 8.8), d.h. ein Kurzschluß infolge des
Quantum Confinements tritt nicht auf. Damit wird die bereits im Abschnitt 6.1 auf Seite 94
getroffene Folgerung, daß zum Transport in magnetischen Vielfachschichten in Schichtrich-
tung und senkrecht dazu Elektronen in unterschiedlichen Zuständen beitragen, vollauf bestä-
tigt. Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz zeigen dagegen größere Abwei-
chungen zu ihren Restwiderständen in fcc Volumen-Co, eine Folge der geänderten elektro-
nischen Struktur an der Co/Cu-Grenzfläche. Für den Trend der CPP-Widerstände gelten die
gleichen Aussagen wie bei den Widerständen in CIP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte
auf dem Co-Grenzflächenplatz.
Die totalen spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Cu-Schicht
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 8.9 für die CIP-Geometrie und in
Abbildung 8.10 für die CPP-Geometrie jeweils im Vergleich zu den Werten in fcc Volumen-
Cu dargestellt. Wiederum werden die Beiträge jeder Spinrichtung zum Widerstand aufge-
tragen und die spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der
Cu-Schicht und auf dem Cu-Grenzflächenplatz miteinander verglichen.
Bringt man einen 3d-Übergangsmetalldefekt in einen edelmetallartigen Wirtskristall wie
Cu, so verbreitern sich die lokalisierten 3d-Defektzustände aufgrund der Wechselwirkung
mit den Leitungselektronen in eine Resonanz. Für Ti, V und Cr liegt dieser virtuell gebunde-
ne Zustand (VBS) für beide Spinrichtungen nahe der FERMI-Energie (siehe Abbildung G.2),
so daß eine starke Resonanzstreuung auftritt, welche sowohl in CIP- als auch CPP-Geometrie
zu großen Widerständen dieser Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz führt. Mn-, Fe- und
Co-Defekte in Cu besitzen dagegen einen VBS in der Minoritätszustandsdichte nahe der
FERMI-Energie, wodurch sich die starke Resonanzstreuung nur in einer Spinrichtung be-
merkbar macht und die großen Restwiderstände der Minoritätselektronen für diese Defekte
verursacht werden. Auffällig sind darüberhinaus die großen Abweichungen der Restwider-
stände für Übergangsmetalldefekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht im Vergleich zu verdünnten Cu-Legierungen (für eine Diskussion der Restwi-
derstände in verdünnten Cu-Legierungen siehe MERTIG und MROSAN 1983). Dies ist auf
den starken Einfluß der benachbarten Co-Schicht auf die elektronische Struktur in der Cu-
Grenzflächenlage zurückzuführen. Generell gilt für die Übergangsmetalldefekte in der Cu-
Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in CIP- und CPP-Geometrie, daß die berechneten
Restwiderstände in antiparalleler größer sind als in paralleler magnetischer Konfiguration.
Da für beide Spinrichtungen und magnetische Konfigurationen der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht eine Vielzahl von Co-QWS vorliegen, welche in der Mitte der Cu-Schicht ge-
ringe Aufenthaltswahrscheinlichkeiten besitzen und daher nur schwach an Defekten gestreut
werden, findet man für alle Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht verschwin-
dende Restwiderstände. In CIP-Geometrie ist der Einfluß des Quantum-Confinements do-
minierend, wohingegen er in CPP-Geometrie nur in abgeschwächter Form in Erscheinung
tritt.
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Abbildung 8.9: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht und auf dem
Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu (Gitterkonstan-
te a = 6,76 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu.
4d-Übergangsmetalldefekte zeigen einen ähnlichen Trend wie die 3d-Defekte. Da sie
aber aufgrund der stärkeren Hybridisierung mit dem 3d-Band des Cu breitere Defektniveaus
aufweisen, kommt es an der FERMI-Energie zu einer stärkeren Streuung und damit zu grö-
ßeren Widerständen. Insbesondere für einen Mo-Defekt auf dem Cu-Grenzflächenplatz liegt
der Peak an der oberen Bandkante der Majoritätszustandsdichte gerade bei E F (siehe Abbil-
dung G.6), so daß die starke Resonanzstreuung einen sehr großen Widerstand verursacht.
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Abbildung 8.10: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht und auf dem
Cu-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu (Gitterkonstan-
te a = 6,76 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu.
Verdünnte Cu-Legierungen mit 3d-Übergangsmetalldefekten zeigen bei tiefen Tempe-
raturen den KONDO-Effekt, welcher mit der von den Leitungselektronen verursachten Ab-
schirmung des magnetischen Moments am Defektplatz verbunden ist. Infolgedessen wird
eine Verringerung des Restwiderstandes für Defekte in der Mitte der 3d-Reihe beobachtet.
Da die Vielteilchenwechselwirkungen des Elektronengases mit dem Defektatom innerhalb
der Dichtefunktionaltheorie nur effektiv behandelt werden, kann dieses Phänomen nicht be-
schrieben werden.
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Zusammenfassend ergibt sich folgendes Bild. Wie im Falle von verdünnten Co- bzw. Cu-
Legierungen werden auch die Transporteigenschaften einer Co/Cu-Vielfachschicht von der
elektronischen Struktur der betrachteten Übergangsmetalldefekte bestimmt. Darüberhinaus
kommen in metallischen Vielfachschichten das Quantum Confinement und die damit verbun-
dene Herausbildung von QWS zum Tragen. Dieser im Vergleich zu den Volumensystemen
neue Effekt hat in Co/Cu-Vielfachschichten einen drastischen Einfluß auf den Transport.
Insbesondere für Defekte in der Mitte der Schichten bilden die QWS mit verschwindenden
Aufenthaltswahrscheinlichkeiten am Defektplatz hochleitfähige Kanäle und führen dadurch
zu einem Kurzschluß. Es ist offensichtlich, daß eine zusätzliche Streuung an weiteren De-
fekten und die hier vernachlässigte Spin-Flip-Streuung die hochleitfähigen Kanäle schließen
bzw. ihre Zahl stark verringern können. In der Tat zeigen die Untersuchungen im folgen-
den Abschnitt, daß in einer einfachen Näherung im Sinne der MATTHIESENschen Regel
die Streuung an verschiedenen Defekten, welche zudem an verschiedenen Positionen in der
Co/Cu-Vielfachschicht plaziert sind, zu einer Reduzierung des Kurzschlußverhaltens führt.
Dies stimmt mit den Ergebnissen von BLAAS et al. (1999) überein, die größere Widerstän-
de für ein Co/Cu-System mit interdiffundierten Co/Cu-Grenzflächen im Vergleich zu einer
Co/Cu-Vielfachschicht mit einer durch Cu-Atome legierten Lage in der Mitte der Co-Schicht
berechneten.
Es ist offensichtlich, daß eine Voraussetzung für die experimentelle Beobachtung des
Quantum Confinements in magnetischen Vielfachschichten anhand von gemessenen Rest-
widerständen die Herausbildung von elektronischen Wellenfunktionen ist, die über eine Ab-
folge von Co- und Cu-Schichten ausgedehnt und entsprechend der aufgeprägten Überstruk-
tur moduliert sind. MODAK, SMITH und PARKIN (1994) zeigten anhand von gesputterten
Co/Cu-Vielfachschichten, daß mit wachsender Korngröße der Widerstand der antiferroma-
gnetisch gekoppelten Probe zunimmt. Als Begründung führen die Autoren eine größere mitt-
lere freie Weglänge der Elektronen an, die eine Mittelung über eine größere Anzahl von an-
tiferromagnetisch gekoppelten Co-Schichten ermöglicht. Wie im folgenden Abschnitt aus-
geführt wird, lassen sich die Experimente von MARROWS und HICKEY (2001) tatsächlich
dahingehend interpretieren, daß Quantum Confinement Effekte nicht nur in idealen Vielfach-
schichten sondern auch in den Messungen zum GMR realer Proben auftreten.
8.1.3. Giant Magnetoresistance
Ausgehend von den selbstkonsistent berechneten Defektpotentialen von Übergangsmetallde-
fekten auf verschiedenen Positionen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht können die für beide
magnetischen Konfigurationen durch Lösung der quasi-klassischen BOLTZMANN-Gleichung
unter Berücksichtigung der Vertex-Korrekturen ermittelten spezifischen Restwiderstände für
eine ab-initio Beschreibung des GMR verwendet werden. Damit ist es möglich, die Abhän-
gigkeit des GMR von der Art und der Lage des Defektes in der Co/Cu-Vielfachschicht aus
ersten Prinzipien heraus zu studieren.
GMR in CIP-Geometrie
Darüberhinaus ist ein direkter Vergleich mit den kürzlich veröffentlichten Ergebnissen von
MARROWS und HICKEY (2001) zur positionsabhängigen Defektstreuung in Co/Cu-Spin-
Valve-Systemen möglich geworden. Durch systematisches Einbringen sogenannter δ-Lagen
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unterschiedlichster Elemente untersuchen die Autoren den Einfluß lokalisierter Streuer auf
den GMR in CIP-Anordnung bei Raumtemperatur. Unter einer δ-Lage versteht man einige
wenige Zehntel einer Monolage. Ein Co/Cu-Spin-Valve-System wurde deswegen gewählt,
um Unsicherheiten bei der Ausrichtung der magnetischen Schichtmomente in antiparalle-
ler magnetischer Konfiguration aus dem Wege zu gehen, da es in magnetischen Vielfach-
schichtsystemen durch das Einbringen von Defekten zu Störungen der antiferromagnetischen
Zwischenlagenaustauschkopplung kommen kann. Das Co/Cu-Spin-Valve-System wurde auf
einen Si-Wafer gesputtert und besitzt folgenden Aufbau, wobei alle Dicken in Ångström
angegeben sind: Si-Substrat / Ta(50) / Co(25-x) / X / Co(x) / Cu(30) / Co(x) / X / Co(25-
x) / FeMn(80) / Ta(25). Dabei bezeichnet x die Position der δ-Lage, d. h. in beiden Co-
Schichten werden die δ-Lagen in gleicher Entfernung von der jeweiligen Co/Cu-Grenzfläche
eingebracht. Da das Moment der einen Co-Schicht frei orientierbar und das der anderen Co-
Schicht durch den Exchange-Bias-Mechanismus an die benachbarte FeMn-Schicht gepinnt
ist, wird im Experiment stets die Messung der vollen GMR-Amplitude gewährleistet.
In der vorliegenden Arbeit werden die δ-Lagen von Defektstreuern durch Defektatome
im verdünnten Grenzfall beschrieben, wodurch ein direkter Vergleich der experimentellen
mit den theoretischen Ergebnissen möglich ist. Ein Unterschied besteht in der Probengeo-
metrie. In der theoretischen Beschreibung werden translationsinvariante Vielfachschichten
betrachtet, so daß das Profil des GMR in den Co- bzw. Cu-Schichten symmetrisch ist. Im
Experiment werden Spin-Valve-Systeme verwendet, die zusätzliche Grenzflächen zu ande-
ren Schichten beinhalten. Folgerichtig ist das GMR-Profil in den Co-Schichten des Co/Cu-
Spin-Valve-Systems asymmetrisch.
In Abbildung 8.11 werden die Ergebnisse zum GMR in CIP-Geometrie in Abhängigkeit
von der Position der Co-Defekte in der Cu-Schicht und der Cu-Defekte in der Co-Schicht
des Spin-Valve-Systems dargestellt. An dieser Stelle sei darauf hingewiesen, daß in der ex-
perimentellen Arbeit entgegen der bisher verwendeten Darstellung eine andere Reihenfolge
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Abbildung 8.11: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position der Co-
Defekte in der Cu-Schicht (offene Symbole) und der Cu-Defekte in der Co-Schicht
(volle Symbole) des Co/Cu-Spin-Valve-Systems (MARROWS und HICKEY 2001).
Dabei kennzeichnet x = 0 die Lage der Cu/Co-Grenzfläche.
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der Schichten gewählt wurde. Sehr deutlich ist, nach einem anfänglichen Abfall nahe der
Cu/Co-Grenzfläche, mit zunehmendem Abstand von der Cu/Co-Grenzfläche ein Anwachsen
des GMR für Cu-Defekte in der Co-Schicht (volle Symbole) zu beobachten. Dieser Anstieg
wird dahingehend interpretiert, daß neben der Cu/Co-Grenzfläche die Cu-δ-Lage in der Co-
Schicht einer weiteren Quelle für eine lokalisierte, spinabhängige Streuung entspricht, in
deren Folge sich die Spinanisotropie des Widerstandes ändert. Demgegenüber zeigen die Er-
gebnisse für Co-Defekte in der Cu-Schicht (offene Symbole) kleine Werte des GMR, wobei
dieser zudem nur schwach positionsabhängig ist. Einzig für den Fall, daß Co-Defekte nahe
der Cu/Co-Grenzfläche eingebracht werden, findet man einen großen Wert des GMR. Dar-
überhinaus liefern Experimente mit anderen Streuern in der Cu-Schicht stets das gleiche Re-
sultat – einen geringen GMR unabhängig von der Defektposition, sofern die Defekte zwei bis
drei Atomlagen von der Cu/Co-Grenzfläche entfernt plaziert sind. MARROWS und HICKEY
führen diesen Effekt auf eine Reduzierung der mittleren freien Weglänge der Elektronen
aufgrund der Streuung an den in der Cu-Zwischenschicht eingebrachten Defekten zurück.
Insbesondere für Co-Atome bzw. Co-Cluster in der Cu-Schicht nehmen die Autoren an, daß
sich diese super-paramagnetisch verhalten und somit im Mittel zu einer spinunabhängigen
Streuung führen. Dadurch steigt der Widerstand für beide magnetische Konfigurationen an
und im Endeffekt ergibt sich ein kleiner Wert des GMR.
Verglichen mit den theoretisch berechneten und in Abbildung 8.12 dargestellten Werten
des GMR für Cu- und Co-Defekte in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht zeigt sich eine gu-
te Übereinstimmung hinsichtlich des qualitativen Verhaltens. Wiederum führen Co-Defekte
in der Cu-Schicht zu vergleichsweise kleinen Werten des GMR, welcher für den Grenzflä-
chenplatz am größten und darüberhinaus nur gering von der Position der Defekte abhängig
ist. Im Gegensatz dazu beobachtet man einen drastischen Anstieg des GMR für Cu-Defekte
in der Co-Schicht, wenn diese sich in einem zunehmend größeren Abstand von der Co/Cu-
Grenzfläche befinden. Die Doppellinie in Abbildung 8.12 kennzeichnet die unterschiedliche
Skalierung des GMR entsprechend der angegebenen Faktoren. Wie läßt sich dieser Trend
des GMR aus theoretischer Sicht erklären?
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Abbildung 8.12: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position der Cu-
Defekte in der Co-Schicht und der Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht. Die gestrichelte Linie kennzeichnet den intrinsischen GMR.
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Die bisherigen Überlegungen legen einen Zusammenhang mit dem in Co/Cu-Vielfach-
schichten stark ausgeprägten Quantum Confinement Effekt und der damit verbundenen Aus-
bildung von hochleitfähigen Kanälen nahe. Betrachtet man die Beiträge der typischen Klas-
sen von Zuständen zur spinabhängigen spezifischen Leitfähigkeit der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Abbildung 8.13), so kommt der domi-
nierende Anteil für Cu-Defekte in der Co-Schicht von den Cu-QWS und im Falle von Co-
Defekten in der Cu-Schicht von den Co-QWS. Insbesondere die spezifischen Leitfähigkeiten
der Majoritätselektronen für Cu-Defekte in der Co-Schicht zeichnen sich durch extrem große
Werte aus, eine Folge des bereits im vorhergehenden Abschnitt diskutierten Kurzschlußver-
haltens. Dieser Trend spiegelt sich in den entsprechenden totalen spezifischen Leitfähigkei-
ten in paralleler magnetischer Konfiguration wider. In antiparalleler magnetischer Konfigu-
ration bilden sich für Cu-Defekte in der Co-Schicht keine bzw. kaum hochleitfähigen Kanäle
aus, so daß das Verhältnis der totalen spezifischen Leitfähigkeiten σP(µ0)/σAP(µ0) sehr
groß wird. Genau dieses Verhältnis bestimmt aber den Wert des GMR (vergleiche (1.1)),
so daß im Endeffekt ein drastischer Anstieg des GMR für Cu-Defekte in der Mitte der Co-
Schicht zu beobachten ist (siehe Abbildung 8.12). Demgegenüber findet man für Co-Defekte
in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht für beide magnetischen Konfiguratio-
nen einen starken Anstieg der spezifischen Leitfähigkeiten, da die Co-QWS, welche sowohl
die Minoritätszustandsdichte in paralleler als auch die LDOS in antiparalleler magnetischer
Konfiguration dominieren, aufgrund ihrer geringen Aufenthaltswahrscheinlichkeiten in der
Mitte der Cu-Schicht an dort eingebrachten Defekten nur schwach gestreut werden. Da-
mit einher geht eine Verringerung des Verhältnisses der totalen spezifischen Leitfähigkeiten
σP(µ0)/σAP(µ0) und folglich erhält man kleine Werte des GMR.
Allerdings erhebt sich spätestens hier die Frage, ob die theoretische Modellierung die
experimentellen Gegebenheiten in geeigneter Weise berücksichtigt. Aufgrund ihrer Real-
0
25
50
75
0
5
10
15
CuCo
σ |
|σ (
µ 0
) 
[a
t%
/µ
Ω
cm
]
Min.
Maj.
(✗ 1/25)
0
5
10
15
20
25
30
25
50
75
100
CuCo
σ |
|(µ
0)
 [
at
%
/µ
Ω
cm
]
σP
σAP
(✗ 1/25)
Abbildung 8.13: Beiträge der typischen Klassen von Zuständen in CIP-Geometrie
zur spinabhängigen, spezifischen Leitfähigkeit (links) bzw. totalen spezifischen Leit-
fähigkeit (rechts) für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (links)
bzw. in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration (rechts): grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Co-QWS, gelb – Cu-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
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struktur zeichnen sich magnetische Vielfachschichten durch eine Vielzahl von Defekten aus.
Zum einen treten Defekte in der Mitte der Schichten auf. Sie werden als Bulkdefekte be-
zeichnet, da davon ausgegangen wird, daß diese Defekte ein ähnliches Streuverhalten wie
in Volumensystemen aufweisen. Dabei werden die in den vorhergehenden Abschnitten dis-
kutierten Quantum Confinement Effekte jedoch nicht berücksichtigt. Zum anderen weisen
insbesondere die Co/Cu-Grenzflächen aufgrund der mikroskopischen Durchmischung eine
Vielzahl von Eigendefekten auf. Abbildung 8.14 veranschaulicht diesen Sachverhalt anhand
einer 3-dimensionale atom probe Analyse eines Co/Cu-Vielfachschichtsystems (LARSON,
PETFORD-LONG, CEREZO, SMITH, FOORD und ANTHONY 1998). Im allgemeinen wird
daher der Grenzflächenstreuung der entscheidende Einfluß auf den spinabhängigen Trans-
port und damit den GMR in magnetischen Vielfachschichten eingeräumt.
Field-ion microscopy was performed in 131023 Pa of
Ne. In field-ion microscopy imaging, the cobalt atoms are
expected to image brightly due to the higher evaporation
field required for cobalt relative to that for copper. Three-
dimensional analysis was performed in an energy-
compensated optical position-sensitive atom probe in a
vacuum of ;531029 Pa with a pulse fraction of 20% and a
pulsed repetition rate of 1000 Hz. The specimen temperature
was 40–50 K for both field-ion microscopy and atom probe
analysis.
A previous study has shown that MLF field-ion speci-
men preparation using 30 keV gallium ion results in signifi-
cant damage and implantation.7 Thus in the present work, 10
keV gallium ions were used in an attempt to minimize mix-
ing of the copper and cobalt layers. An image of a MLF
specimen after sharpening by focused ion-beam milling is
shown in Fig. 1. Although it is difficult to determine the
exact apex radius of curvature from the image in Fig. 1, a
field-ion image of this specimen was obta ed at 5 kV, how-
ing that the radius of curvature at the apex was of the order
of 25 nm. No layers were visible in the initial field-ion image
and Fig. 2 shows the decrease in gallium content with depth
of analysis into the specimen, from ;6.5 at. % Ga initially to
;0.5% Ga at a depth of ;15 nm. The degree of damage due
to gallium implantation appears to vary from specimen to
specimen, as some samples show crystallographic informa-
tion in regions of high gallium concentration and other
samples show an amorphous layer. A gradual appearance of
the layered structure occurs after another ;5 nm of field
evaporation as shown in Fig. 3. ~Note that Fig. 3 does not
include the first 10 nm of analysis shown in Fig. 2.! It also
appears that there is a region of minimal gallium implanta-
tion between 15 and 20 nm from the specimen apex in which
the layered structure has still been significantly mixed due to
a secondary knock-on effect. Further field-ion imaging,
Fig.4, and atom probe analysis, Fig. 5, clearly show the
structure of the Cu/Co layers.
Successful field-ion specimen preparation and atom
analysis of MLF structures deposited onto a planar substrate
allows, for the first time, the direct comparison of magnetic
property asurem nts with structural and chemical analysis
of the same MLF. Examinatio of the field-i n image shown
in Fig. 4 reveals that in some regions the layers are nonpar-
allel, having a ‘‘waviness’’ amplitude of ;2 nm and period
of ;20 nm. A linear composition versus distance profile,
shown in Fig. 6, calculated from the data shown in Fig. 5
indicat s an average layer width of ;1.8 nm and an apparent
interface abruptness of ;0.6 nm, or ;3 atomic layers. Since
FIG. 3. Three-dimensional atom probe analysis of the MLF device showing
~a! gallium implantation and ~b! the copper distribution.
FIG. 4. Field-ion image showing brightly imaging cobalt layers ~parallel
lines! obtained after the atom probe analysis shown in Fig. 3. The image is
approximately 90 nm across.
FIG. 2. Gallium implantation along the specimen axis ~direction of analysis!
in a MLF device fabricated using 10 keV gallium ions.
FIG. 5. Three-dimensional atom probe analysis of the MLF device showing
the copper atoms light and the cobalt atoms dark. The arrow shows a region
where two cobalt layers appear to be in contact.
1126 Appl. Phys. Lett., Vol. 73, No. 8, 24 August 1998 Larson et al.
Abbildung 8.14: 3-dimensionale atom probe Analyse eines Co/Cu-Vielfachschicht-
systems nach LARSON et al. (1998, Figure 5). Die Kupfer-Atome werden weiß und
die Kobalt-Atome schwarz dargestellt.
In den bisher vorgestellten numerischen Ergebnissen wurde stets nur eine Art von Defek-
ten betrachtet, die zudem an bestimmten Positionen in der Co/Cu-Vielfachschicht lokalisiert
waren. Eine von den Eigendefekten Cu und Co verursachte Grenzflächenstreuung wurde
ebenso wie eine Verteilung von Cu- und Co-Defekten in den Schichten, welche im obigen
Sinne der Bulkstreuung zuzurechnen ist, bisher nicht betrachtet. Der Einfluß einer Vertei-
lung von Defekten im Schichtinneren soll auch im weiteren nicht behandelt werden, da so-
wohl theoretisch (BINDER n.d.) als auch experimentell (für Fe/Cr-Vielfachschichten siehe
SCHAD, BELIËN, VERBANCK, MOSHCHALKOV, BRUYNSERAEDE, FISCHER, LEFEBVRE
und BESSIERE 1999) der Nachweis erbracht wurde, daß diese Art der Bulkstreuung den
GMR nur in geringem Maße beeinflußt. Andererseits wird dadurch die Zahl freier Parame-
ter für die weiteren Betrachtungen eingeschränkt. Um die Grenzflächenstreuung in einfacher
Weise zu berücksichtigen, wird entsprechend den Ausführungen im Abschnitt 5.4 auf Sei-
te 81 davon ausgegangen, daß verschiedene Defekte auf unterschiedlichen Plätzen in der
Co/Cu-Vielfachschicht vorhanden sind und sich deren Streuquerschnitte addieren. Der je-
weilige Streuprozeß wird über Gewichtsfaktoren berücksichtigt, wodurch eine Defektvertei-
lung simuliert wird. Entsprechend dem verdünnten Grenzfall geht man davon aus, daß die
Defekte nicht miteinander wechselwirken. Aus Gründen des numerischen Aufwands wird
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die Berechnung der Vertexkorrekturen vernachlässigt. Weiterhin wird angenommen, daß zur
Grenzflächenstreuung Cu- und Co-Defekte auf den Grenzflächenplätzen zu gleichen Teilen
beitragen. Es ist darauf hinzuweisen, daß die so modellierte Grenzflächenstreuung die mikro-
skopische Durchmischung, nicht jedoch die mesoskopische Rauhigkeiten an der Grenzfläche
beschreibt.
Der Einfluß der Grenzflächenstreuung auf den GMR wird in Abbildung 8.15 veranschau-
licht. Dabei werden die Gewichte der positionsabhängigen Streuung an Cu-Defekten in der
Co-Schicht bzw. Co-Defekten in der Cu-Schicht und der Grenzflächenstreuung an Eigende-
fekten relativ zueinander verschoben. Wird ausschließlich die Grenzflächenstreuung an den
Eigendefekten betrachtet, so erhält man eine in Analogie zum Experiment als Referenzwert
des GMR bezeichnete Größe (vergleiche das Teilbild zu Co in Co in Abbildung 8.18), die
als strichpunktierte Linie in Abbildung 8.15 eingezeichnet ist und zu gleichen Teilen durch
Streuung an Cu-Defekten auf dem Co- und Co-Defekten auf dem Cu-Grenzflächenplatz der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht verursacht wird. So erhöht sich mit abnehmendem Gewicht
der Grenzflächenstreuung der GMR für Cu-Defekte in der Mitte der Co-Schicht, wohinge-
gen er sich für Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht verringert. Zusätzliche Cu-Defekte
auf dem Co- bzw. Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz führen nur zu geringen Abwei-
chungen vom Referenzwert des GMR. Für einen verschwindenden Anteil der Grenzflächen-
streuung erhält man schließlich die in Abbildung 8.12 dargestellte und bereits diskutierte
Abhängigkeit des GMR von der Position der Defekte. Damit unterstreicht Abbildung 8.15
die Bedeutung der Grenzflächenstreuung für das Verständnis des GMR in magnetischen Viel-
fachschichten. Die Berücksichtigung von Grenzflächendefekten unterdrückt den Einfluß des
Quantum Confinements auf die Transporteigenschaften.
Für einen ausführlichen Vergleich mit den experimentellen Ergebnissen von (MARROWS
und HICKEY 2001) wird im weiteren angenommen, daß sich in Co/Cu-Vielfachschichten die
Grenzflächenstreuung an Eigendefekten und die positionsabhängige Streuung an zusätzlich
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Abbildung 8.15: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie vom Anteil der Grenz-
flächenstreuung (in Prozent) und von der Position der Cu-Defekte in der Co-Schicht
und der Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht (weitere
Erläuterungen im Text).
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eingebrachten Übergangsmetalldefekten zu gleichen Anteilen auftritt. Mit den so gewählten
Gewichtsfaktoren x(µi ) ergibt sich für jeden Zustand k die Relaxationszeit τ̂k entsprechend
Gleichung (5.48) zu
1
τ̂k
=
1/4
τCuk (Cointer)
+
1/4
τCok (Cuinter)
+
1/2
τ
imp.
k (µi )
, (8.1)
wobei τCuk (Cointer) bzw. τ
Co
k (Cuinter) die zustandsabhängigen Relaxationszeiten für einen
Cu-Defekt auf dem Co- bzw. Co-Defekt auf dem Cu-Grenzflächenplatz und τ imp.k (µi ) die
zustandsabhängigen Relaxationszeiten für einen am Ort rµi in der Elementarzelle zentrierten
Übergangsmetalldefekt bezeichnen. Alle Relaxationszeiten sind selbstkonsistent berechnet,
wobei der Einfluß der gestörten Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn des Defekta-
toms berücksichtigt wurde. Wie bereits erwähnt, werden Wechselwirkungen zwischen den
Defekten vernachlässigt.
Zum besseren Verständnis wird in Abbildung 8.16 nochmals die Positionsabhängigkeit
des GMR in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht unter Berücksichtigung von 50 % Grenz-
flächenstreuung dargestellt. Vergleicht man die numerischen Resultate mit den in Abbil-
dung 8.11 aufgeführten Werten, so ist eine sehr gute Übereinstimmung zu verzeichnen. Wie
im Experiment führen die in der Mitte der Cu-Schicht eingebrachten Co-Defekte zu einer
Verringerung des GMR im Vergleich zum Referenzwert, welchen man unter alleiniger Be-
rücksichtigung der Grenzflächenstreuung an Eigendefekten erhält (strichpunktierte Linie).
Einzig für eine stärkere Konzentration von Co-Defekten auf dem Cu-Grenzflächenplatz er-
gibt sich ein größerer GMR. Bringt man zusätzlich Cu-Defekte anstelle auf den Co-Grenzflä-
chenplatz in die Mitte der Co-Schicht ein, so erhöht sich der GMR. Er ist für Cu-Defekte in
den mittleren Co-Lagen annähernd konstant. Bei einem Vergleich mit den in Abbildung 8.11
dargestellten experimentellen Ergebnissen ist darauf hinzuweisen, daß nur die Werte des
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Abbildung 8.16: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position der Cu-
Defekte in der Co-Schicht und der Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %).
Die gestrichelte Linie kennzeichnet den intrinsischen GMR und die strichpunktierte
Linie den weiter oben eingeführten Referenzwert des GMR.
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GMR für Cu-Defekte bis zur Mitte der Co-Schicht Beachtung finden sollten, da sich zur
äußeren Grenzfläche hin der Einfluß der benachbarten FeMn-Schicht bemerkbar macht.
Eine Übereinstimmung hinsichtlich der Absolutwerte des GMR kann nicht erwartet wer-
den, da abgesehen von den unterschiedlichen Geometrien die Spin-Valve-Systeme im Ver-
gleich zu antiferromagnetisch gekoppelten Vielfachschichtsystemen deutlich kleinere Werte
des GMR aufweisen (siehe BARTHÉLÉMY und FERT 1999). Letztere zeigen mit zunehmen-
der Anzahl der Doppellagen einen wachsenden GMR (vergleiche CYRILLE, KIM, GOMEZ,
SANTAMARIA, KRISHNAN und SCHULLER 2000), ein Effekt der eng mit der spinabhängi-
gen Streuung an den Grenzflächen zusammenhängt. Weiterhin enthalten die experimentel-
len Proben präparationsbedingt eine Vielzahl weiterer Streuzentren, die im Mittel zu einer
Erhöhung der Widerstände in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration und
damit zu einer Erniedrigung des GMR führen. Darüberhinaus wurde im Experiment der
GMR bei Raumtemperatur gemessen, wohingegen die Rechnungen für T = 0 K durchge-
führt wurden. Eine Messung des GMR bei tiefen Temperaturen verschiebt die experimentelle
Kurve zu höheren Werten (für einen Überblick zur Temperaturabhängigkeit des GMR siehe
BARTHÉLÉMY und FERT 1999).
Die gute Übereinstimmung von Experiment und Theorie gibt Anlaß, die mikroskopi-
schen Prozesse hinter dem Phänomen des GMR genauer zu untersuchen. Ausgangspunkt
ist wiederum die Darstellung der Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifi-
schen Leitfähigkeit in CIP-Geometrie für Cu- und Co-Defekte in der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht, nun aber unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von
50 % (Abbildung 8.17). Der Vergleich mit Abbildung 8.13 zeigt, daß die zusätzliche Streu-
ung an Grenzflächendefekten die Anzahl der schnellen Kanäle und somit den Einfluß des
Quantum Confinements auf die spezifische Leitfähigkeit reduziert. So tragen im Falle von
Cu-Defekten in der Co-Schicht alle Klassen von Zuständen in unterschiedlichem Maße zur
totalen Leitfähigkeit bei. Der Beitrag der ausgedehnten Zustände ist fast konstant und groß,
wohingegen der Beitrag der Co-QWS in den mittleren Lagen der Co-Schicht klein und nur
in paralleler magnetischer Konfiguration für Cu-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz um
einen Faktor zwei größer ist. Dieser Anstieg hängt mit dem Abfall der gemittelten Aufent-
haltswahrscheinlichkeit der Co-QWS auf dem Co-Grenzflächenplatz (siehe Abbildung 6.8
auf Seite 99) und mit der geänderten lokalen elektronischen Struktur am Defektplatz zusam-
men (vergleiche die Ausführungen im Abschnitt 7.1). Für Cu-Defekte in den zentralen Lagen
der Co-Schicht führen die Cu-QWS und Grenzflächenzustände aufgrund des Quantum Con-
finements zu einer leichten Überhöhung der totalen spezifischen Leitfähigkeit in paralleler,
nicht aber in antiparalleler magnetischer Konfiguration. Folgerichtig wird ein Anwachsen
des GMR beobachtet.
Im Gegensatz dazu ergibt sich für Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht ein etwas anderes Bild. Die spezifische Leitfähigkeit in paralleler magnetischer
Konfiguration wird neben einem kleinen Beitrag der ausgedehnten Zustände von den Beiträ-
gen der Co-QWS dominiert, welche auf dem Cu-Grenzflächenplatz geringer als in der Cu-
Schichtmitte sind. In der Summe ergibt sich eine konstante totale spezifische Leitfähigkeit.
Dagegen wird in der antiparallelen magnetischen Konfiguration eine Erhöhung der spezi-
fischen Leitfähigkeit zur Schichtmitte hin beobachtet. Der große Beitrag der ausgedehnten
Zustände läßt sich auf die große Geschwindigkeitskomponente in Schichtrichtung (verglei-
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Abbildung 8.17: Beiträge der typischen Klassen von Zuständen in CIP-Geometrie
zur spinabhängigen, spezifischen Leitfähigkeit (links) bzw. totalen spezifischen Leit-
fähigkeit (rechts) für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (links)
bzw. in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration (rechts) unter Be-
rücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %): grün – ausgedehnte Zu-
stände, blau – Co-QWS, gelb – Cu-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
che Abbildung 6.12 auf Seite 104) und auf die Tatsache zurückführen, daß ausgedehnte
Zustände im Vergleich zu den Co-QWS im Mittel weniger stark an den an der Grenzfläche
lokalisierten Eigendefekten und Co-Defekten in der Cu-Schicht gestreut werden. Die Unter-
schiede in den Beiträgen der typischen Klassen, insbesondere der ausgedehnten Zustände,
zur spezifischen Leitfähigkeit für Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz im Vergleich
zu Defektpositionen in der Mitte der Cu-Schicht lassen sich auf den Einfluß der benachbar-
ten Co-Schicht und der damit verbundenen Änderung der lokalen elektronischen Struktur am
Defektplatz zurückführen. Letztendlich reduziert sich das Verhältnis der spezifischen Leitfä-
higkeiten σP(µ0)/σAP(µ0) und es ergeben sich kleinere Werte des GMR für Cu-Defekte in
der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht.
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß im Falle von Co-Defekten in der Cu-Schicht
Quantum Confinement Effekte keine Rolle für den Transport in CIP-Geometrie spielen, so-
fern die Grenzflächenstreuung an Eigendefekten mit einem entsprechenden Gewicht berück-
sichtigt wird. Diese führt dazu, daß sowohl ausgedehnte Zustände als auch Co-QWS und
Grenzflächenzustände aufgrund ihrer großen Aufenthaltswahrscheinlichkeit an der Co/Cu-
Grenzfläche in beiden magnetischen Konfigurationen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht kei-
ne hochleitfähigen Kanäle bilden können. Die verbleibenden Cu-QWS erfahren in starkem
Maße eine Streuung an Co-Defekten in der Cu-Schicht. Betrachtet man dagegen Cu-Defekte
in der Co-Schicht, so spüren Cu-QWS diese Defekte wegen ihrer verschwindenden Auf-
enthaltswahrscheinlichkeit am Defektplatz kaum. Das Auftreten von Quantum Confinement
Effekten hängt also davon ab, wie stark die Cu-QWS an der Co/Cu-Grenzfläche an Eigen-
defekten gestreut werden. Die numerischen Ergebnisse zeigen, daß neben der Spezifik der
Potentialstreuung die Quantum Confinement Effekte den GMR in Co/Cu-Vielfachschichten
wesentlich beeinflussen.
151
8. Transporteigenschaften magnetischer Vielfachschichten
In Abbildung 8.18 sind die Ergebnisse von MARROWS und HICKEY (2001) zur Abhän-
gigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position verschiedener Übergangsmetalldefekte
in der Co-Schicht des Co/Cu-Spin-Valve-Systems dargestellt. Dabei ist darauf hinzuweisen,
daß der Graph für Co, d. h. eine δ-Lage von Co-Atomen wird in beide Co-Schichten ein-
gebracht, als eine Art Kontrollexperiment zu verstehen ist. Der so bestimmte Referenzwert
des GMR resultiert vor allem aus der Grenzflächenstreuung an den Eigendefekten Cu und
Co. Es ist sofort offensichtlich, daß der GMR des Co/Cu-Spin-Valve-Systems nicht durch
das Einbringen irgendeiner Defektsorte an den Co/Cu-Grenzflächen erhöht werden kann.
Darüberhinaus führen eine Vielzahl von Defekten zu einer Erhöhung des GMR, sofern sie
nicht an der Grenzfläche sondern kurz hinter dieser eingebracht werden. Die Graphen für
Ni und Fe sind miteinander vergleichbar, beide Kurven zeigen einen deutlichen Anstieg des
GMR sofern die δ-Lage kurz hinter und nicht an der Grenzfläche eingebracht wurde. Die-
ser Effekt ist für Ni um ungefähr 50 % höher und er findet sich, wie bereits ausgeführt,
auch für Cu. All diese Defekte besitzen, wie zum Teil in Abbildung 8.18 angegeben, in
verdünnten Co-Legierungen eine Spinanisotropie des Widerstandes α > 1. In Übereinstim-
mung mit dem Experiment werden für diese Defekte sowohl in verdünnten Co-Legierungen
(MERTIG 1999) als auch in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht (BINDER n.d.)
sehr große Werte von α berechnet. Somit ließe sich ausgehend von dem im Abschnitt 5.5
auf Seite 87 diskutierten einfachen Modell zum prinzipiellen Verständnis des Giant Magne-
toresistance tatsächlich der Anstieg des GMR für Fe-, Ni- und Cu-Defekte in der Mitte der
Co-Schicht dahingehend interpretieren, daß neben der Cu/Co-Grenzfläche die δ-Lage einer
weiteren Quelle für die spinabhängige Streuung entspricht, die zu einer deutlich stärkeren
Streuung der Minoritätselektronen als der Majoritätselektronen führt.
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Abbildung 8.18: Abhängigkeit des GMR in CIP-Anordnung von der Position
verschiedener Übergangsmetalldefekte in der Co-Schicht des Co/Cu-Spin-Valve-
Systems (MARROWS und HICKEY 2001). Die Breite der Diagramme entspricht der
Co-Schichtdicke, d. h. mit wachsendem x verschiebt sich die Lage der eingebrachten
Defekte von der Cu/Co-Grenzfläche zur äußeren Grenzfläche der Co-Schicht. Soweit
nach VAN DEN BERG (1999) verfügbar, ist der Anisotropie-Parameter α = %↓/%↑
für die entsprechenden verdünnten Co-Legierungen in der Titelzeile der einzelnen
Diagramme angegeben (weitere Erläuterungen im Text).
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Demgegenüber verursachen Cr- oder Mo-Defekte an der Grenzfläche der Co-Schicht
eine fast vollständige Unterdrückung des GMR. Mit wachsendem Abstand der δ-Lage von
der Grenzfläche steigt der GMR nahezu linear an. MARROWS und HICKEY führen dieses
Verhalten auf die Dominanz der Grenzflächenstreuung zurück, da sowohl Cr als auch Mo
eine Spinanisotropie des Widerstandes α < 1 besitzen und damit der dem System eigenen
Spinanisotropie (α > 1) entgegenwirken. Allerdings stellt sich hier die Frage, wieso Fe-, Ni-
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Abbildung 8.19: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position der
Übergangsmetalldefekte in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht unter Berücksichtigung
der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %).
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und Cu-Defekte in der Mitte der Co-Schicht zu einem weiteren hocheffektiven Filter für den
spinabhängigen Transport führen, nicht aber Cr und Mo? Darüberhinaus sehen die Daten für
Mn-, V- und Nb-Defekte mit experimentellen α ≈ 1 ähnlich aus. Einzig und allein für Ti-
und Zr-Defekte wird ein abnehmender GMR mit zunehmendem Abstand der δ-Lage von der
Grenzfläche beobachtet.
Betrachtet man die theoretischen Ergebnisse zur Abhängigkeit des GMR von der Position
der Übergangsmetalldefekte in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht (Abbildung 8.15), so läßt
sich, abgesehen von Ti und Zr, eine sehr gute Übereinstimmung der qualitativen Trends von
Experiment und Theorie festhalten. Aufgrund des Quantum Confinements beobachtet man
unabhängig von der Art des Defektes einen Anstieg des berechneten GMR, sofern die Defek-
te in die Mitte der Co-Schicht verschoben werden. Darüberhinaus führen wie im Experiment
Fe- und Ni-Defekte in der Mitte der Co-Schicht zu einem sehr großen GMR, wohingegen
Cr und V nur einen geringen Wert des GMR aufweisen. Generell findet man für Übergangs-
metalldefekte in der Cu-Schicht einen gegenüber dem Referenzwert kleineren und zudem
positionsunabhängigen GMR, wobei Fe-Defekte in der Cu-Schicht nur einen geringen Ab-
fall des GMR aufweisen.
Zum besseren Verständnis sind die Werte des GMR in CIP-Geometrie für Übergangs-
metalldefekte in der Mitte der einzelnen Schichten (volle Symbole) und auf den Grenz-
flächenplätzen (offene Symbole) der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht unter Berücksichtigung
der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von 50 % in Abbildung 8.20 dargestellt. Ge-
nerell beobachtet man einen Anstieg des GMR, wenn Übergangsmetalle anstelle auf dem
Co-Grenzflächenplatz in der Mitte der Co-Schicht plaziert werden. Eine Erhöhung gegen-
über dem Referenzwert zeigen im allgemeinen nur Fe-, Ni-, Cu- und Ag-Defekte. Zn- und
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Abbildung 8.20: GMR in CIP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte
der einzelnen Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %). Die
strichpunktierte Linie kennzeichnet den Referenzwert des GMR.
154
8.1. Co/Cu-Vielfachschichten
Pd-Defekte führen zu einem im Vergleich zum Referenzwert größeren GMR, sofern sie in
die Mitte der Co-Schicht eingebracht werden. Defekte mit antiparalleler Ausrichtung des
Defektmoments zum Co-Schichtmoment führen im Gegensatz zu Defekten mit paralleler
Ausrichtung ihres Momentes im allgemeinen zu kleineren Werten des GMR. Übergangsme-
talldefekte in der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht führen zu kleineren
Werten des GMR. Abgesehen von Fe-, Co- und Ni-Defekten ist der Unterschied der Werte
des GMR bezüglich der beiden Defektpositionen eher gering. Nur Fe und Co-Defekte auf
dem Cu-Grenzflächenplatz verursachen einen großen GMR.
GMR in CPP-Geometrie
Wie bereits im vorhergehenden Abschnitt ausgeführt, wird der Transport senkrecht zu den
Schichten einer Co/Cu-Vielfachschicht vor allem von den ausgedehnten Zuständen und zu
einem gewissen Teil von den Co-QWS getragen. Die ausgedehnten Zustände zeichnen sich
durch nichtverschwindende Aufenthaltswahrscheinlichkeiten an allen Plätzen in der Ele-
mentarzelle aus und sind somit sensitiv auf die Streuung an Defekten unabhängig von deren
Position in der Co/Cu-Vielfachschicht. Die Co-QWS sind hauptsächlich in der Co-Schicht
lokalisiert, so daß diese Zustände für Defekte in der Co-Schicht keine hochleitfähigen Kanä-
le aufgrund des Quantum Confinements bilden können, wohl aber für Defekte in der Cu-
Schicht. Diese Zusammenhänge spiegeln sich in den im oberen Teil der Abbildung 8.21
dargestellten Beiträgen der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfähigkeit
in CPP-Geometrie für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht wider. Die totale spezifische Leitfähigkeit in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration ist für Cu-Defekte in den mittleren Lagen der Co-Schicht durch
einen gleichbleibend hohen Beitrag der ausgedehnten Zustände gekennzeichnet. Zur Grenz-
fläche hin verringert sich der Absolutwert der spezifischen Leitfähigkeit, was auf die geän-
derte lokale elektronische Struktur am Defektplatz an der Co/Cu-Grenzfläche zurückzufüh-
ren ist. Dieser Einfluß ist auch für Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz sichtbar, da
der Beitrag der ausgedehnten Zustände zur totalen spezifischen Leitfähigkeit gegenüber den
anderen Defektplätzen in der Cu-Schicht deutlich überhöht ist. Mit zunehmenden Abstand
der Co-Defekte von der Co/Cu-Grenzfläche ist ein Anwachsen des Beitrags der Co-QWS
zur totalen spezifischen Leitfähigkeit aufgrund des Quantum Confinements zu beobachten.
In der antiparallelen magnetischen Konfiguration der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht tragen
ausgedehnte Zustände und Co-QWS im Falle von Cu-Defekten in der Co-Schicht zu glei-
chen Teilen zur totalen spezifischen Leitfähigkeit bei, wohingegen für Co-Defekte in den
mittleren Lagen der Cu-Schicht der Beitrag der ausgedehnten Zustände der dominierende
ist. Die Verringerung der spezifischen Leitfähigkeit zur Co/Cu-Grenzfläche hin ist wiederum
auf die geänderte lokale elektronische Struktur am Defektplatz zurückzuführen.
Zieht man darüberhinaus, wie bereits weiter oben ausgeführt, einen Anteil der Grenzflä-
chenstreuung von 50 % in Betracht, so erhält man die im unteren Teil der Abbildung 8.21
dargestellten Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfähigkeit.
Auffällig im Vergleich zu den Beiträgen der typischen Klassen ohne Berücksichtigung der
Grenzflächenstreuung ist die Reduzierung der totalen spezifischen Leitfähigkeiten in bei-
den magnetischen Konfigurationen sowie der verschwindende Einfluß des Quantum Confi-
nements aufgrund der zusätzlichen Streuung an Grenzflächendefekten. Im Endeffekt erhält
man in paralleler magnetischer Konfiguration unabhängig von der Position der Cu-Defekte
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Abbildung 8.21: Beiträge der typischen Klassen von Zuständen in CPP-Geometrie
zur spinabhängigen, spezifischen Leitfähigkeit (links) bzw. totalen spezifischen Leit-
fähigkeit (rechts) für Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (links)
bzw. in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration (rechts): grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Co-QWS, gelb – Cu-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
Dabei sind die spezifischen Leitfähigkeiten im oberen Teil ohne und im unteren Teil
mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %) dargestellt.
in der Co-Schicht gleich große Absolutwerte der spezifischen Leitfähigkeit. Gleiches gilt für
Co-Defekte in der Cu-Schicht, wobei zu beachten ist, daß zum einen die Absolutwerte der
spezifischen Leitfähigkeit deutlich geringer sind und eine größere spezifische Leitfähigkeit
für Co-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz aufgrund der geänderten lokalen elektroni-
schen Struktur am Defektplatz erhalten wird. In antiparalleler magnetischer Konfiguration ist
vor allem die Reduzierung der Absolutwerte der spezifischen Leitfähigkeit für Co-Defekte
in den mittleren Lagen der Cu-Schicht hervorzuheben, so daß nur ein geringer Abfall der
spezifischen Leitfähigkeit hin zu Defektpositionen an der Co/Cu-Grenzfläche zu beobachten
ist. Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß in CPP- im Gegensatz zur CIP-Geometrie
die Abhängigkeit der spezifischen Leitfähigkeit von der Position der Defekte unter Berück-
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sichtigung der Grenzflächenstreuung ausschließlich vom Defektpotential bestimmt wird und
Quantum Confinement Effekte keine Rolle spielen. Dieser Sachverhalt hängt damit zusam-
men, daß zum Transport in CPP-Geometrie hauptsächlich ausgedehnte Zustände und in CIP-
Anordnung sowohl ausgedehnte als auch lokalisierte Zustände beitragen.
Das Verhältnis der totalen spezifischen Leitfähigkeiten σP(µ0)/σAP(µ0) bestimmt den
Wert des GMR, dessen Abhängigkeit von der Position der Cu-Defekte in der Co-Schicht und
der Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in Abbildung 8.22 dar-
gestellt ist. Qualitativ unterscheiden sich die beiden Kurven ohne und mit Berücksichtigung
der Grenzflächenstreuung wenig. Zusätzliche Streuung an Eigendefekten an den Co/Cu-
Grenzflächen führt zu einer Verringerung des GMR für Cu-Defekte in der Co-Schicht und zu
einer relativ kleinen Erhöhung des GMR für Co-Defekte in der Cu-Schicht, sofern sich diese
nicht auf den Cu-Grenzflächenplätzen befinden. Die beiden Maxima in der Abhängigkeit des
GMR von der Position der Cu-Defekte in der Co-Schicht resultieren aus geringfügig vonein-
ander abweichenden totalen spezifischen Leitfähigkeiten in beiden magnetischen Konfigura-
tionen (siehe Abbildung 8.21). Es ist offensichtlich, daß Cu-Defekte in den mittleren Lagen
der Co-Schicht zu einem höheren GMR führen als auf der Grenzflächenposition, wohingegen
für Co-Defekte in der Cu-Schicht der umgekehrte Fall gilt. Die Ursache liegt in der unter-
schiedlichen lokalen elektronischen Struktur der Defekte in den zentralen Lagen und auf den
Grenzflächenplätzen begründet. So führen, wie in Abbildung 8.23 dargestellt, Cu-Defekte in
der Mitte der Co-Schicht zu einer größeren Spinanisotropie des Widerstandes als auf dem
Co-Grenzflächenplatz. Infolgedessen erhält man größere Werte des GMR. Im Gegensatz da-
zu verringern Co-Defekte in der Mitte der Cu-Schicht die Anisotropie des Widerstandes
deutlich unter den Referenzwert, welchen man bei alleiniger Betrachtung der Grenzflächen-
streuung an Eigendefekten erhält (strichpunktierte Linie in Abbildung 8.23). Co-Defekte auf
dem Cu-Grenzflächenplatz werden in ihrer elektronischen Struktur stark von der benach-
barten Co-Schicht beeinflußt, was sich in der Ausbildung von größeren Defektmomenten
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Abbildung 8.22: Abhängigkeit des GMR in CPP-Geometrie von der Position der
Cu-Defekte in der Co-Schicht und der Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht ohne und mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (An-
teil von 50 %). Die gestrichelte Linie kennzeichnet den intrinsischen GMR und die
strichpunktierte Linie den Referenzwert des GMR.
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Abbildung 8.23: Abhängigkeit der Spinanisotropie des Widerstandes α̊ in CPP-
Geometrie von der Position der Cu-Defekte in der Co-Schicht und der Co-Defekte
in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von
50 %. Die strichpunktierte Linie kennzeichnet die Spinanisotropie für den Fall, daß
ausschließlich Grenzflächenstreuung an Eigendefekten betrachtet wird.
widerspiegelt (vergleiche Abbildung 7.2). Daraus resultiert eine größere Spinanisotropie des
Widerstandes, welche nur geringfügig unter dem Referenzwert liegt.
In ähnlicher Weise läßt sich die Abhängigkeit des GMR in CPP-Geometrie von der Art
und der Position der Übergangsmetalldefekte in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht unter Be-
rücksichtigung von 50 % Grenzflächenstreuung diskutieren (Abbildung 8.24). Für Defekte
mit einer großen Spinanisotropie des Widerstandes ergibt sich ein GMR, welcher mit dem
Referenzwert vergleichbar ist. Führen Übergangsmetalldefekte jedoch dazu, daß die Majo-
ritätselektronen stärker als die Minoritätselektronen gestreut werden (α̊⊥ ≤ 1), so verringert
sich die durch die Grenzflächenstreuung an Eigendefekten vorgegebene Asymmetrie in den
spinabhängigen Leitfähigkeiten und der GMR sinkt. Qualitativ ergibt sich ein ähnlicher Ver-
lauf des GMR wie in CIP-Geometrie, wobei jedoch für Cu- und Co-Defekte in Übereinstim-
mung mit dem Experiment (vergleiche GIJS et al. 1995) größere Werte erhalten werden. Es
ist darauf hinzuweisen, daß im Unterschied zur CIP-Geometrie in CPP-Anordnung Quan-
tum Confinement Effekte keine Rolle spielen, so daß die unterschiedlichen Werte des GMR
für Defekte in der Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz allein auf die
Änderung der lokalen elektronischen Struktur am Defektplatz zurückzuführen sind.
8.2. Fe/Cr-Vielfachschichten
8.2.1. Relaxationszeiten
In Abbildung 8.25 werden die gemittelten spinabhängigen Relaxationszeiten für Cr-Defekte
in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht für
beide magnetischen Konfigurationen dargestellt. Zum Vergleich sind die gemittelten spinab-
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Abbildung 8.24: GMR in CPP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mit-
te der einzelnen Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %). Die
strichpunktierte Linie kennzeichnet den Referenzwert des GMR.
hängigen Relaxationszeiten für Cr-Defekte in bcc Volumen-Fe bzw. für Fe-Defekte in bcc
Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung als strichpunktierte Linien angegeben. Wie
in Co/Cu-Systemen findet man auch in Fe/Cr-Vielfachschichten eine deutliche Abhängigkeit
der gemittelten Relaxationszeiten von der Position der Defekte, welche jedoch etwas schwä-
cher ausgeprägt ist. Führen Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz zu mit Volumen-Fe
vergleichbaren Relaxationszeiten der Majoritätselektronen, so findet man in den zentralen
Lagen der Fe-Schicht eine Erhöhung der gemittelten Relaxationszeiten um eine Größenord-
nung. Gleiche Aussagen gelten für die antiparallele magnetische Konfiguration. Demgegen-
über weisen die gemittelten Relaxationszeiten der Minoritätselektronen in paralleler magne-
tischer Konfiguration nur eine vergleichsweise geringe Erhöhung für Cr-Defekte in der Mitte
der Fe-Schicht auf. Auffällig ist dagegen der starke Anstieg der gemittelten Relaxationszei-
ten der Minoritätselektronen, sofern Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz positioniert
werden. Er läßt sich, wie bereits im Abschnitt 7.2 diskutiert, auf die geringen Unterschiede
in den Zustandsdichten der Minoritätselektronen bei E F der Fe-Grenzflächenatome und des
Cr-Defektes zurückführen. Die gemittelten Relaxationszeiten der Minoritätselektronen für
Fe-Defekte in der Cr-Schicht weisen keine Überhöhung in der Schichtmitte auf. Für die Po-
sitionen des Fe-Defektes, an denen sich das Defektmoment antiparallel zur Richtung des Fe-
Schichtmomentes ausrichtet (vergleiche Abbildung 7.6 auf Seite 124), wird zudem eine Ver-
ringerung bzw. eine Erhöhung der gemittelten Relaxationszeiten der Minoritätselektronen
bzw. der Majoritätselektronen beobachtet. Ansonsten gelten wie im Falle von Cr-Defekten
in der Fe-Schicht in antiparalleler und für die Majoritätselektronen in paralleler magnetischer
Konfiguration analoge Aussagen zu den gemittelten Relaxationszeiten für Fe-Defekte in der
Cr-Schicht.
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Abbildung 8.25: Gemittelte Relaxationszeiten für Cr-Defekte in der Fe-Schicht
und Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler
und antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die strichpunktierten Linien entspre-
chen den gemittelten Relaxationszeiten für Cr-Defekte in bcc Volumen-Fe bzw. für
Fe-Defekte in bcc Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung (Gitterkonstante
a = 5,50 a0), wobei in antiparalleler magnetischer Konfiguration die entsprechenden
Relaxationszeiten der Majoritätselektronen zum Vergleich angegeben sind.
Die Abbildungen 8.26 und 8.27 zeigen die Verteilung der spinabhängigen Relaxations-
zeiten aller Zustände an der FERMI-Energie im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone für
Cr- und Fe-Defekte in der Mitte der Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Fe9Cr7
(001) Vielfachschicht sowie in den entsprechenden Volumenmaterialien. Dazu wurden die
zustandsabhängigen Relaxationszeiten in Zeitintervalle je 100 fs · at% einsortiert und die
entsprechende Anzahl pro Zeitintervall aufgetragen.
Cr-Defekte in bcc Volumen-Fe (Abbildung 8.26) führen zu zustandsabhängigen Relaxati-
onszeiten, welche um maximal eine Größenordnung voneinander abweichen. Die Verteilung
der zustandsabhängigen Relaxationszeiten der Majoritätselektronen ist durch einen scharfen
Peak gekennzeichnet, wohingegen im Falle der Minoritätselektronen eine breitere Verteilung
mit Schwerpunkt bei größeren Relaxationszeiten vorliegt. Für Cr-Defekte in der Fe-Schicht
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht liegt der Schwerpunkt der Verteilungen bei gleichen Zeit-
intervallen wie im Volumen-Fe. Davon ausgenommen sind die zustandsabhängigen Relaxa-
tionszeiten der Minoritätselektronen für Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz, welche
aufgrund der geringen Unterschiede der elektronischen Struktur an der FERMI-Energie von
Wirstkristall und Defektatom deutlich größere Werte aufweisen. Cr-Defekte in der Mitte
der Fe-Schicht weisen eine breitere Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten
auf. Insbesondere findet man einige wenige Zustände mit sehr großen Relaxationszeiten, die
einen sichtbaren Einfluß auf den über Gleichung (5.30) berechneten Mittelwert der zustands-
abhängigen Relaxationszeiten haben. Die Verteilungen der zustandsabhängigen Relaxations-
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Abbildung 8.26: Anzahl der zustandsabhängigen und spinabhängigen Relaxations-
zeiten pro 100 fs · at% Zeitintervall für Cr-Defekte in der Mitte der Fe-Schicht und
auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler und
antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Cr-Defekte in bcc Volumen-Fe
(Gitterkonstante a = 5,50 a0).
zeiten für Cr-Defekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler
magnetischer Konfiguration unterscheiden sich von denen der Majoritätselektronen in paral-
leler magnetischer Konfiguration nur wenig. Sowohl auf dem Fe-Grenzflächenplatz als auch
in der Mitte der Fe-Schicht führen Cr-Defekte zu etwas größeren Relaxationszeiten.
Für Fe-Defekte in bcc Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung findet man wie-
derum zustandsabhängige Relaxationszeiten, welche um maximal eine Größenordnung von-
einander abweichen (Abbildung 8.27). Die Verteilung der Minoritätselektronen ist gegenüber
der der Majoritätselektronen etwas breiter mit Schwerpunkt bei größeren Relaxationszeiten.
Für Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht liegt der Schwerpunkt der
Verteilungen der zustandsabhängigen Relaxationszeiten bei gleichen Zeitintervallen wie in
Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung. Insbesondere bestehen kaum Unterschiede
für Fe-Defekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz und in Volumen-Cr. Fe-Defekte in der Mit-
te der Cr-Schicht weisen eine breitere Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten
auf. Allerdings findet man nur für die Majoritätselektronen einige wenige Zustände mit sehr
großen Relaxationszeiten und im Gegensatz dazu für die Minoritätselektronen relativ viele
Zustände mit geringeren Relaxationszeiten. Die antiparallele magnetische Konfiguration ist
wiederum mit den Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration vergleich-
bar, wobei aber weniger Zustände mit großen Relaxationszeiten vorliegen.
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Abbildung 8.27: Anzahl der zustandsabhängigen und spinabhängigen Relaxations-
zeiten pro 100 fs · at% Zeitintervall für Fe-Defekte in der Mitte der Cr-Schicht und
auf dem Cr-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler und an-
tiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Fe-Defekte in bcc Volumen-Cr mit
antiferromagnetischer Ordnung (Gitterkonstante a = 5,50 a0).
Das Auftreten von gegenüber dem Volumenwert stark erhöhten Relaxationszeiten in der
Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht hängt, wie bereits für Co/Cu-Systeme im Abschnitt 8.1.1 dis-
kutiert, eng mit dem Quantum Confinement in Vielfachschichtsystemen und der Herausbil-
dung von Quantentrogzuständen zusammen. Unter Rückgriff auf die im Kapitel 6.2 erfolg-
te Analyse der Zustände an der FERMI-Energie und der Aufteilung der Zustände auf die
vier typischen Klassen in einer Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht (vergleiche Abbildung 6.17),
werden in Abbildung 8.28 die pro Klasse gemittelten spinabhängigen Relaxationszeiten
für Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht dargestellt. Betrachtet
man zunächst die parallele magnetische Konfiguration, so weisen die Cr-QWS überhöhte
gemittelte Relaxationszeiten für Cr-Defekte in der Mitte der Fe-Schicht auf, wohingegen
es die Fe-QWS der Majoritätselektronen für Fe-Defekte in der Mitte der Cr-Schicht sind.
Darüberhinaus zeigen die Grenzflächenzustände der Majoritätselektronen für Cr-Defekte in
der Mitte der Fe-Schicht überhöhte gemittelte Relaxationszeiten. Für Cr-Defekte auf dem
Fe-Grenzflächenplatz findet man für alle typischen Klassen der Minoritätselektronen stark
überhöhte Relaxationszeiten, eine Folge der geringen Unterschiede der elektronischen Struk-
tur bei EF von Wirtskristall und Cr-Defekt. Im Falle der Minoritätselektronen werden für
Fe-Defekte in der Cr-Schicht keine Quantum Confinement Effekte beobachtet, da für diese
Spinrichtung sowohl Fe-QWS als auch Grenzflächenzustände relativ große Aufenthaltswahr-
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Abbildung 8.28: Gemittelte Relaxationszeiten der typischen Klassen von Zuständen
für Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration: grün –
ausgedehnte Zustände, blau – Fe-QWS, gelb – Cr-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
scheinlichkeiten in der Mitte der Cr-Schicht besitzen (siehe Abbildung 6.17 auf Seite 111).
Für die Positionen des Fe-Defektes, an denen sich das Defektmoment antiparallel zur Rich-
tung des Fe-Schichtmomentes ausrichtet (vergleiche Abbildung 7.6 auf Seite 124), wird für
die Minoritätselektronen eine Verringerung und für die Majoritätselektronen eine Erhöhung
der gemittelten Relaxationszeiten beobachtet.
Die gemittelten Relaxationszeiten der typischen Klassen von Zuständen der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration sind mit denen der Majoritäts-
elektronen in paralleler magnetischer Konfiguration sowohl für Cr- als auch Fe-Defekte ver-
gleichbar. Letztere richten an gleichen Plätzen in aufeinanderfolgenden Cr-Schichten ihr
magnetisches Moment zueinander antiparallel aus. Bei der Berechnung der zustandsabhän-
gigen Relaxationszeiten werden beide Defektkonfigurationen in gleicher Weise einbezogen.
Infolgedessen werden keine sprunghaften Änderungen der gemittelten Relaxationszeiten in
Abhängigkeit von der Position der Fe-Defekte in der Cr-Schicht beobachtet.
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß auch in Fe/Cr-Vielfachschichten Quantum
Confinement Effekte auftreten, welche aber im Vergleich zu Co/Cu-Systemen weniger stark
ausgeprägt sind. Diese Tatsache läßt sich auf eine stärkere Modulation der elektronischen
Wellenfunktionen aufgrund der antiferromagnetischen Ordnung der Cr-Zwischenschichten
zurückführen. Damit verbunden sind relativ große Aufenthaltswahrscheinlichkeiten der Zu-
stände an allen Plätzen in der Elementarzelle der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht (vergleiche
Abbildung 6.17 auf Seite 111). Besonders auffällig sind, bedingt durch geringen Unterschie-
de der elektronischen Struktur bei EF von Wirtskristall und Cr-Defekt, die stark überhöhten
Relaxationszeiten der Minoritätselektronen für Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz.
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Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte
Die gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-Schicht
und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zeigt Abbildung 8.29.
Generell besteht, abgesehen von Mn-Defekten, eine sehr gute Übereinstimmung des qualita-
tiven Verlaufs der gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in Volumen-Fe
und in der Mitte der Fe-Schicht. Letztere sind aufgrund des Quantum Confinements ge-
genüber ihren Volumenwerten zu größeren Relaxationszeiten verschoben. Die gemittelten
Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz zeigen quali-
tativ eine ähnliche Abhängigkeit wie in der Mitte der Fe-Schicht, jedoch liegen die Abso-
lutwerte in der Regel näher an den Werten in Volumen-Fe und sind damit im allgemeinen
kleiner als in der Mitte der Fe-Schicht. Im Falle der Minoritätselektronen bilden Cr-, Mo-
und Tc-Defekte eine Ausnahme. In dieser Spinrichtung ist die elektronische Struktur die-
ser Defekte an der FERMI-Energie sehr ähnlich zu der der Fe-Grenzflächenatome, so daß
eine deutliche Erhöhung der gemittelten Relaxationszeiten für den Grenzflächenplatz gegen-
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Abbildung 8.29: Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der
Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe (Gitterkonstante a = 5,50 a0). Zum Vergleich
sind in der antiparallelen magnetischen Konfiguration die entsprechenden Relaxati-
onszeiten der Majoritätselektronen für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe
angegeben.
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über der Position in der Mitte der Fe-Schicht bzw. in Volumen-Fe zu verzeichnen ist. Die
Erhöhung ist für Cr-Defekte am stärksten ausgeprägt und führt dazu, daß die Grenzflächen-
streuung an den Eigendefekten Cr und Fe einen dominierenden Einfluß auf den GMR in
Fe/Cr-Vielfachschichten hat (siehe Abschnitt 8.2.3). Die gemittelten Relaxationszeiten für
Übergangsmetalldefekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler
magnetischer Konfiguration sind mit denen der Majoritätselektronen in paralleler magneti-
scher Konfiguration vergleichbar. Der generelle Trend der gemittelten Relaxationszeiten für
Übergangsmetalldefekte in der Fe-Schicht spiegelt sich in den Transportgrößen wider, so daß
er im folgenden Abschnitt anhand der spezifischen Restwiderstände diskutiert wird.
Ähnliche Aussagen zu den gemittelten Relaxationszeiten gelten für Übergangsmetallde-
fekte in der Mitte der Cr-Schicht und auf dem Cr-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht (Abbildung 8.30). Wiederum besteht eine sehr gute Übereinstimmung des quali-
tativen Verlaufs der gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in Volumen-
Cr mit antiferromagnetischer Ordnung und in der Mitte der Cr-Schicht. Ausgeprägte Quan-
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Abbildung 8.30: Gemittelte Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte in der
Mitte der Cr-Schicht und auf dem Cr-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung (Gitter-
konstante a = 5,50 a0). Zum Vergleich sind in der antiparallelen magnetischen Kon-
figuration die entsprechenden Relaxationszeiten der Majoritätselektronen für Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr angegeben.
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tum Confinement Effekte treten nur bei den gemittelten Relaxationszeiten der Majoritäts-
elektronen auf, welche gegenüber ihren Volumenwerten zu größeren Relaxationszeiten ver-
schoben sind. Die gemittelten Relaxationszeiten für Übergangsmetalldefekte auf dem Cr-
Grenzflächenplatz zeigen qualitativ eine ähnliche Abhängigkeit wie in der Mitte der Cr-
Schicht, jedoch sind die Absolutwerte in der Regel kleiner. Im Falle der Minoritätselektronen
bilden Fe- und Co-Defekte sowie Tc-, Ru- und Rh-Defekte eine Ausnahme, was ebenfalls auf
die geringen Unterschiede der elektronischen Struktur an der FERMI-Energie dieser Defek-
te und der Cr-Grenzflächenatome zurückzuführen ist. Die gemittelten Relaxationszeiten für
Übergangsmetalldefekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler
magnetischer Konfiguration entsprechen vom Trend her eher dem der Minoritätselektronen
in paralleler magnetischer Konfiguration, wobei aber geringere Absolutwerte auftreten.
8.2.2. Spezifische Restwiderstände
Die totalen spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Fe-Schicht der
Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 8.31 für die CIP-Geometrie und in Ab-
bildung 8.32 für die CPP-Geometrie jeweils im Vergleich zu den Werten in bcc Volumen-Fe
dargestellt. Zusätzlich sind die Beiträge jeder Spinrichtung zum Widerstand aufgetragen.
Darüberhinaus werden die spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der
Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz miteinander verglichen.
Betrachtet man zunächst die spezifischen Restwiderstände in CIP-Geometrie (Abbil-
dung 8.31), so stimmen diese vom Trend her für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-
Schicht und in bcc Volumen-Fe überein (für eine Diskussion der Restwiderstände in verdünn-
ten Fe-Legierungen siehe MERTIG et al. 1994, MERTIG 1994, MERTIG 1999). Die Absolut-
werte sind aufgrund des Quantum Confinements, verursacht von Cr-QWS und Grenzflächen-
zuständen mit kleinen Aufenthaltswahrscheinlichkeiten in der Mitte der Fe-Schicht, generell
kleiner als in Volumen-Fe. Die Restwiderstände nehmen mit zunehmender Valenzdifferenz
|1Z | der Defekte zu. Die Minoritätselektronen sind trendbestimmend für die Absolutwerte
der Restwiderstände für die 3d-Defekte, welche Elektronenmangel erzeugen (Sc bis Mn),
wohingegen es die Majoritätselektronen für solche 3d-Defekte sind, die zu Elektronenüber-
schuß führen (Co bis Zn). Im Vergleich zu den Mn-Defekten in verdünnten Fe-Legierungen
führen Mn-Defekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zu kleineren Restwi-
derständen. 3d-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz verursachen bis auf Cr größere Rest-
widerstände, was auf die geänderte elektronische Struktur an der Fe/Cr-Grenzfläche und die
damit verbundenen Änderungen in den LDOS der Defekte bei E F zurückzuführen ist (siehe
die Ausführungen im Abschnitt G.2). Für die 3d-Defekte findet man in antiparalleler magne-
tischer Konfiguration ein den Restwiderständen der Majoritätselektronen in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration ähnlichen Trend wieder. Wird der Gesamtwiderstand in paralleler
magnetischer Konfiguration vom jeweils kleineren Widerstand der Minoritäts- und Majo-
ritätselektronen bestimmt, so ändert sich in der antiparallelen magnetischen Konfiguration
der Charakter der Elektronen von einer magnetischen Schicht zur anderen und es ergibt sich
generell ein größerer Restwiderstand.
Die Restwiderstände für 4d-Defekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht
zeigen eine ähnliche Abhängigkeit wie die Restwiderstände der 3d-Defekte. Sie sind bei
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gleicher Valenzdifferenz in beiden magnetischen Konfigurationen ungefähr doppelt so groß.
Die Beiträge der Majoritätselektronen zum Restwiderstand der 4d-Defekte sind um Faktor
zwei größer als die Beiträge der 3d-Defekte und zeigen nahezu dieselbe Abhängigkeit. Glei-
ches trifft auf die Restwiderstände der Minoritätselektronen zu, wobei jedoch diese dreimal
größere Werte aufweisen.
Der Transport senkrecht zu den Schichten wird für die Majoritätselektronen einer Fe/Cr-
Vielfachschicht vor allem von den ausgedehnten Zuständen und für die Minoritätselektronen
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Abbildung 8.31: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem
Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe (Gitterkonstan-
te a = 5,50 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe.
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darüberhinaus zu einem gewissen Teil von den Fe-QWS getragen (vergleiche die Ausführun-
gen im Abschnitt 6.2). Die Ursache liegt in den großen Geschwindigkeitskomponenten v⊥
dieser Zustände begründet (siehe Abbildung 6.20 auf Seite 115). Da generell die Geschwin-
digkeiten senkrecht zu den Schichten deutlich kleiner sind als in Schichtrichtung, erhält man
folgerichtig ungefähr doppelt so große totale spezifische Widerstände in beiden magneti-
schen Konfigurationen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht. Sowohl ausgedehnte Zustände als
auch Fe-QWS zeichnen sich durch nichtverschwindende Aufenthaltswahrscheinlichkeiten
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Abbildung 8.32: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem
Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe (Gitterkonstante
a = 5,50 a0). Unterer Teil: Zugehörige totale spezifische Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration sowie für Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe.
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auf allen Plätzen in der Fe-Schicht aus. Sie sind somit sensitiv auf die Streuung an Defekten
unabhängig von deren Position in der Fe-Schicht, so daß Quantum Confinement Effekte in
CPP-Geometrie keine Rolle spielen und die Widerstände für Übergangsmetalldefekte in der
Mitte der Fe-Schicht größer als ihre Werte im Volumen-Fe sind. Ansonsten gelten die glei-
chen Aussagen für den Trend der CPP-Widerstände der Übergangsmetalldefekte wie bei den
Widerständen in CIP-Geometrie.
Die totalen spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Cr-Schicht
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht werden in Abbildung 8.33 für die CIP- und in Abbil-
dung 8.34 für die CPP-Geometrie jeweils im Vergleich zu den Werten in bcc Volumen-Cr
mit antiferromagnetischer Ordnung dargestellt. Wiederum werden die Beiträge jeder Spin-
richtung zum Widerstand aufgetragen und die spezifischen Restwiderstände für Übergangs-
metalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht und auf dem Cr-Grenzflächenplatz miteinander
verglichen.
Wie im Abschnitt G.2 ausgeführt, liegt die FERMI-Energie relativ stabil in einem Mi-
nimum der Defektzustandsdichte der Minoritätselektronen. Nur für Defekte am Ende der
3d-Reihe (Co bis Zn) kommt es wegen der zunehmenden Besetzung der Zustände der Mi-
noritätselektronen zu Änderungen in der LDOS bei E F , in deren Folge eine stärkere Streu-
ung und damit größere Restwiderstände auftreten (siehe Abbildung 8.33). Demgegenüber
ändert sich in Abhängigkeit von der Defektsorte die Majoritätszustandsdichte an der FER-
MI-Energie stärker. Die frühen 3d-Defekte Sc, Ti, V und Mn weisen eine Zustandsdichte
wie Cr auf, jedoch verschiebt sich der für Cr mit antiferromagnetischer Ordnung typische
kleine Peak in der Majoritätszustandsdichte mit abnehmender Valenzladung immer mehr
zur FERMI-Energie (siehe Abbildung G.13). Dies führt zu einer stärkeren Streuung und da-
mit zu größeren spezifischen Restwiderständen der Majoritätselektronen gegenüber den der
Minoritätselektronen. Fe- und Ni-Defekte weisen dagegen einen Peak in der LDOS der Ma-
joritätselektronen bei EF auf, der aus der zunehmenden Besetzung der Majoritätszustände
resultiert. Letzteres führt für Cu- und Zn-Defekte dazu, daß an der FERMI-Energie deutlich
weniger Majoritätszustände als im Cr vorliegen. Damit verursachen auch diese Defekte ei-
ne stärkere Streuung der Majoritätselektronen. Einzig Co-Defekte unterscheiden sich kaum
von der Majoritätszustandsdichte von Cr, so daß nur geringe Restwiderstände für diese Spin-
richtung erhalten werden. Insgesamt ergeben sich dadurch mit zunehmender Valenzdifferenz
|1Z | der 3d-Übergangsmetalldefekte wachsende totale spezifische Restwiderstände, wobei
abgesehen von Co-Defekten stets die Minoritätselektronen trendbestimmend sind. Analoge
Überlegungen gelten auch für die 4d-Übergangsmetalldefekte.
Die spezifischen Restwiderstände für Übergangsmetalldefekte in der Cr-Schicht stim-
men in beiden Geometrien vom Trend her mit denen in Volumen-Cr überein. Jedoch sind
die CIP-Restwiderstände der Majoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration
(Abbildung 8.33) aufgrund des Quantum Confinements, verursacht von den Fe-QWS mit
kleinen Aufenthaltswahrscheinlichkeiten in der Mitte der Cr-Schicht, deutlich kleiner als in
Volumen-Cr. Diese Werte bestimmen darüberhinaus den totalen spezifischen Restwiderstand
in paralleler magnetischer Konfiguration. Dagegen ist der Einfluß des Quantum Confinement
auf die spezifischen Restwiderstände der Übergangsmetalldefekte in antiparalleler magneti-
scher Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht als eher gering einzustufen, was nicht
zuletzt auf die vergleichsweise geringe Anzahl von Fe-QWS in der totalen Zustandsdichte
169
8. Transporteigenschaften magnetischer Vielfachschichten
bei EF zurückzuführen ist (siehe Abbildung 6.19 auf Seite 114). Im Vergleich zur paral-
lelen magnetischen Konfiguration erhält man in antiparalleler magnetischer Konfiguration
deutlich größere Restwiderstände. Darüberhinaus verursachen Übergangsmetalldefekte auf
dem Cr-Grenzflächenplatz stets größere Restwiderstände, eine Folge der Änderungen der
Defektzustandsdichte bei EF aufgrund des starken Einflusses der benachbarten Fe-Schicht.
Die Restwiderstände für 4d-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zei-
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Abbildung 8.33: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CIP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht und auf dem
Cr-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer
Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr mit antiferro-
magnetischer Ordnung (Gitterkonstante a = 5,50 a0). Unterer Teil: Zugehörige tota-
le spezifische Restwiderstände in CIP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der
Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler und antiparalleler magneti-
scher Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr.
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gen eine ähnliche Abhängigkeit wie die Restwiderstände der 3d-Defekte. Zudem sind bei
gleicher Valenzdifferenz der isoelektrischen Defekte bezüglich der Atome in der Cr-Schicht
die Werte der Restwiderstände von gleicher Größenordnung.
Der Transport senkrecht zu den Schichten wird, wie bereits erwähnt, vor allem von den
ausgedehnten Zuständen und zu einem gewissen Teil von den Fe-QWS getragen. Infolge
der kleineren Geschwindigkeiten senkrecht zu den Schichten erhält man im Vergleich zur
CIP-Geometrie in CPP-Anordnung für beide magnetische Konfigurationen größere totale
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Abbildung 8.34: Oberer Teil: Spezifische, spinaufgelöste Restwiderstände in CPP-
Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht und auf dem Cr-
Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr mit antiferroma-
gnetischer Ordnung (Gitterkonstante a = 5,50 a0). Unterer Teil: Zugehörige tota-
le spezifische Restwiderstände in CPP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der
Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler und antiparalleler magneti-
scher Konfiguration sowie für Übergangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr.
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spezifische Widerstände der Übergangsmetalldefekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht. Darüberhinaus spielen Quantum Confinement keine Rolle, so daß die Wi-
derstände für Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht größer sind als ihre Werte
im Volumen-Cr. Ansonsten gelten die gleichen Trendaussagen für die CPP-Widerstände der
Übergangsmetalldefekte wie in CIP-Geometrie.
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß die Transporteigenschaften von Fe/Cr-Viel-
fachschichten in starkem Maße von der elektronischen Struktur der betrachteten Übergangs-
metalldefekte bestimmt werden. Quantum Confinement Effekte sind nur in CIP-Geometrie
von Bedeutung, wobei sie dort eine eher untergeordnete Rolle spielen. Die Untersuchung
zur Positionsabhängigkeit der Restwiderstände deuten darauf hin, daß die Streueigenschaften
der Übergangsmetalldefekte an der Fe/Cr-Grenzfläche, insbesondere die der Eigendefekte Cr
und Fe, von größerem Interesse sind. So führen Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz
in paralleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht zu sehr kleinen
Restwiderständen, wohingegen in antiparalleler magnetischer Konfiguration deutlich größe-
re Werte auftreten. Ähnliche Aussagen gelten für Fe-Defekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz.
Somit sollte die Grenzflächenstreuung an den Eigendefekten Cr und Fe den GMR in Fe/Cr-
Vielfachschichten dominieren. Daß dem so ist, zeigen die folgenden Ausführungen.
8.2.3. Giant Magnetoresistance
Wiederum können ausgehend von den selbstkonsistent berechneten positionsabhängigen De-
fektpotentialen für beide magnetischen Konfigurationen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht
die durch Lösung der quasi-klassischen BOLTZMANN-Gleichung unter Berücksichtigung der
Vertex-Korrekturen ermittelten spezifischen Restwiderstände für eine ab-initio Berechnung
des GMR verwendet werden. Damit ist es möglich, die Abhängigkeit des GMR von der
Art und der Lage des Defektes in der Fe/Cr-Vielfachschicht aus ersten Prinzipien heraus zu
studieren und die Unterschiede und Gemeinsamkeiten zu Co/Cu-Vielfachschichten heraus-
zuarbeiten.
DAVIES, STROSCIO, PIERCE und CELOTTA (1996) wiesen darauf hin, daß es beim epi-
taktischen Wachstum von Fe/Cr-Systemen an den Grenzflächen zur Herausbildung von Cr-
Fe-Legierungen kommt. Damit einhergehend bildet sich an den Fe/Cr-Grenzflächen eine
andere Asymmetrie der Streuung aus als in den Schichten, was zu einem dominanten Ein-
fluß der Grenzflächenstreuung auf den GMR führt (HALL, SOMEKH, JARDINE, EVETTS
und LEAKE 1997). Dieser Effekt läßt sich vor allem auf die spinabhängige Streuung an Cr-
Grenzflächendefekten zurückführen (HALL, HICKEY, HOWSON, WALKER, XU, GREIG und
WISER 1993). In Übereinstimmung mit dem Experiment zeigen die theoretischen Ergebnis-
se, daß insbesondere im Falle von Cr-Defekten deutlich geringere Anisotropieraten auf dem
Fe-Grenzflächenplatz als in der Mitte der Fe-Schicht gefunden werden (siehe Abbildung 8.37
auf Seite 176). Analoge Aussagen gelten zudem auch für Fe-Defekte in der Cr-Schicht der
Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht. In der Summe führen die Grenzflächendefekte Cr und Fe zu
einer deutlich stärkeren Streuung der Majoritätselektronen gegenüber den Minoritätselek-
tronen, als Cr- und Fe-Defekte im Inneren der Schichten. Darüberhinaus kann der Einfluß
der Bulkstreuung in Fe/Cr-Vielfachschichten vernachlässigt werden, wie die Arbeiten von
SCHAD et al. (1999) zeigen.
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Um den dominierenden Einfluß der Grenzflächenstreuung auf den GMR in Fe/Cr-Viel-
fachschichten zu berücksichtigen, wird entsprechend den Ausführungen im Abschnitt 5.4 auf
Seite 81 und in Analogie zu der Vorgehensweise im Abschnitt 8.1.3 davon ausgegangen, daß
verschiedene Defekte auf unterschiedlichen Plätzen in der Fe/Cr-Vielfachschicht vorhanden
sind und ein gewichtete Mittelung der Abhängigkeit von der Position und der Art der De-
fekte vorgenommen werden kann. Dabei wird aus Gründen des numerischen Aufwands die
Berechnung der Vertexkorrekturen vernachlässigt. Darüberhinaus wird im weiteren ange-
nommen, daß auch in Fe/Cr-Vielfachschichten die Grenzflächenstreuung an Eigendefekten
und die positionsabhängige Streuung an zusätzlich eingebrachten Übergangsmetalldefek-
ten zu gleichen Anteilen eingehen. Allerdings sollen in Übereinstimmung mit dem Experi-
ment verstärkt Cr-Defekte in der Fe-Grenzflächenlage die Grenzflächenstreuung bestimmen.
Wählt man in Anlehnung an DAVIES et al. (1996) einen Anteil der Cr-Defekte von 90 %
und der Fe-Defekte von 10 % zur Grenzflächenstreuung, so werden die in den folgenden
Abbildungen dargestellten Werte des GMR berechnet, die sich vom Trend her von denen mit
gleichen Anteilen von Cr- und Fe-Defekten zur Grenzflächenstreuung kaum unterscheiden.
Mit den entsprechend den obigen Ausführungen gewählten Gewichtsfaktoren x(µi ) er-
gibt sich für jeden Zustand k die Relaxationszeit τ̂k entsprechend Gleichung (5.48) zu
1
τ̂k
=
9/20
τCrk (Feinter)
+
1/20
τFek (Crinter)
+
1/2
τ
imp.
k (µi )
, (8.2)
wobei τCrk (Feinter) bzw. τ
Fe
k (Crinter) die zustandsabhängigen Relaxationszeiten für einen Cr-
Defekt auf dem Fe- bzw. Fe-Defekt auf dem Cr-Grenzflächenplatz und τ imp.k (µi ) die zu-
standsabhängigen Relaxationszeiten für einen am Ort rµi in der Elementarzelle zentrierten
Übergangsmetalldefekt bezeichnen. Alle Relaxationszeiten sind selbstkonsistent berechnet,
wobei der Einfluß der gestörten Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn des Defekta-
toms berücksichtigt wurde. Wie bereits erwähnt, werden Wechselwirkungen zwischen den
Defekten vernachlässigt.
GMR in CIP-Geometrie
Zunächst sollen die Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfä-
higkeit in CIP-Geometrie für Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht ohne Berücksichtigung des Einflusses der Grenzflächen-
streuung an Eigendefekten diskutiert werden (oberer Teil der Abbildung 8.35). Da auf dem
Fe-Grenzflächenplatz nur geringe Unterschiede der elektronischen Struktur der Minoritäts-
elektronen an der FERMI-Energie von Wirtskristall und Cr-Defekt auftreten, erhält man für
diese Defektposition eine besonders große spezifische Leitfähigkeit. Der gleich große Anteil
der typischen Klassen von Zuständen zur totalen Minoritätszustandsdichte bei E F (siehe Ab-
bildung 6.19 auf Seite 114) spiegelt sich auch in den Beiträgen zur spezifischen Leitfähigkeit
wider, wobei aber aufgrund der größeren FERMI-Geschwindigkeiten in Schichtrichtung der
Beitrag der Cr-QWS etwas größer ausfällt (vergleiche Abbildung 6.20 auf Seite 115). Für Cr-
Defekte in den mittleren Lagen der Fe-Schicht beobachtet man einen moderaten Anstieg der
spezifischen Leitfähigkeit, welcher für die Minoritätselektronen auf den wachsenden Anteil
der Cr-QWS und für die Majoritätselektronen auf den der Grenzflächenzustände zurückzu-
führen ist.
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Abbildung 8.35: Beiträge der typischen Klassen von Zuständen in CIP-Geometrie
zur spinabhängigen, spezifischen Leitfähigkeit (links) bzw. totalen spezifischen Leit-
fähigkeit (rechts) für Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (links)
bzw. in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration (rechts): grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Fe-QWS, gelb – Cr-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
Dabei sind die spezifischen Leitfähigkeiten im oberen Teil ohne und im unteren Teil
mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %) dargestellt.
Für die Minoritätselektronen in paralleler magnetischer Konfiguration der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht führt die antiferromagnetische Ordnung der Cr-Zwischenschichten dazu, daß
in diesen Schichten ausgedehnte Zustände und Fe-QWS einerseits stark oszillierende Auf-
enthaltswahrscheinlichkeiten (siehe Abbildung 6.17) und andererseits unterschiedliche re-
lative Anteile zur lokalen Zustandsdichte bei E F (vergleiche Abbildung 6.19) besitzen. In
Abhängigkeit von der Position der Fe-Defekte in der Cr-Schicht findet man deshalb variie-
rende Beiträge der beiden Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfähigkeit der Mino-
ritätselektronen. Diese verringert sich drastisch, sofern die eingebrachten Defekte ihr ma-
gnetisches Moment antiparallel zu dem der benachbarten Fe-Schicht ausrichten. In diesem
Fall weist die spezifische Leitfähigkeit der Majoritätselektronen deutlich größere Werte auf,
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was auf geringere Streuquerschnitte für Fe-QWS hindeutet. Darüberhinaus werden für Fe-
Defekte in der Cr-Schicht Quantum Confinement Effekte in den spezifischen Leitfähigkeiten
der Majoritätselektronen beobachtet, welche mit den geringen Aufenthaltswahrscheinlich-
keiten der Fe-QWS zusammenhängen. In der Regel dominieren jedoch die Beiträge der
Minoritätselektronen die totale spezifische Leitfähigkeit in paralleler magnetischer Konfi-
guration der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht.
In antiparalleler magnetischer Konfiguration findet man keinen Anstieg der spezifischen
Leitfähigkeit für Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz. Auffällig ist dagegen die Er-
höhung der Absolutwerte der spezifischen Leitfähigkeit, sofern Cr- bzw. Fe-Defekte in die
Mitte der Schichten eingebracht werden. Hauptverantwortlich dafür sind Cr-QWS bzw. Fe-
QWS, welche in den entsprechenden Schichten sehr kleine Aufenthaltswahrscheinlichkeiten
besitzen. Fe-Defekte richten ihr magnetisches Moment an gleichen Plätzen in aufeinander-
folgenden Cr-Schichten antiparallel zueinander aus. Bei der Berechnung der spezifischen
Leitfähigkeiten werden beide Defektkonfigurationen in gleicher Weise einbezogen. Infol-
gedessen beobachtet man keine sprunghaften Änderungen der spezifischen Leitfähigkeit in
Abhängigkeit von der Position der Fe-Defekte in der Cr-Schicht.
Die Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfähigkeit in CIP-
Geometrie für Cr- und Fe-Defekte in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht unter Berücksichti-
gung des Einflusses der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von 50 % werden im unte-
ren Teil der Abbildung 8.35 dargestellt. Für die Minoritätselektronen in paralleler magne-
tischer Konfiguration wird nur eine geringe Reduzierung der spezifischen Leitfähigkeit für
Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz beobachtet, welche aus der zusätzlichen Streu-
ung an Fe-Grenzflächendefekten resultiert. Dagegen führt die Grenzflächenstreuung im Falle
der Majoritätselektronen dazu, daß die schnellen Kanäle geschlossen werden und Quantum
Confinement Effekte nur einen sehr kleinen Einfluß auf die Absolutwerte der spezifischen
Leitfähigkeiten für Fe-Defekte in der Cr-Schicht haben. Da die Absolutwerte der spezifi-
schen Leitfähigkeiten der Majoritätselektronen ohnehin sehr klein sind, spielen Quantum
Confinement Effekte keine Rolle für die totalen spezifischen Leitfähigkeiten in paralleler
magnetischer Konfiguration. Somit findet man nun für eine antiparallele Ausrichtung des
Fe-Defektmomentes zur benachbarten Fe-Schicht sehr geringe totalen spezifischen Leitfä-
higkeiten. Auch in antiparalleler magnetischer Konfiguration werden durch die Grenzflä-
chenstreuung an Eigendefekten die schnellen Kanäle geschlossen, so daß nur noch eine
leichte Überhöhung der spezifischen Leitfähigkeiten für Cr-Defekte in der Mitte der Fe-
Schicht beobachtet wird. Fe-QWS werden aufgrund ihrer großen Aufenthaltswahrschein-
lichkeit auf den Cr-Grenzflächenplätzen sehr stark an den Fe-Grenzflächendefekten gestreut,
mit der Folge daß Quantum Confinement Effekte für Fe-Defekte in der Cr-Schicht vollkom-
men unterdrückt sind.
Das Verhältnis der totalen spezifischen Leitfähigkeiten σP(µ0)/σAP(µ0) bestimmt den
Wert des GMR, dessen Abhängigkeit von der Position der Cr-Defekte in der Fe-Schicht und
der Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in Abbildung 8.36 darge-
stellt ist. Qualitativ unterscheiden sich die beiden Kurven ohne und mit Berücksichtigung der
Grenzflächenstreuung wenig. Cr- und Fe-Defekte auf den entsprechenden Grenzflächenplät-
zen führen zu den größten Werten des GMR. Verschiebt man diese Defekte in die Mitte der
Schichten, so reduziert sich der GMR stark. Zusätzliche Streuung an Eigendefekten an den
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Abbildung 8.36: Abhängigkeit des GMR in CIP-Geometrie von der Position der Cr-
Defekte in der Fe-Schicht und der Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht ohne und mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil
von 50 %). Die gestrichelte Linie kennzeichnet den intrinsischen GMR und die strich-
punktierte Linie den Referenzwert des GMR.
Fe/Cr-Grenzflächen führt zu einer Verringerung des GMR für Defekte auf den Grenzflächen-
plätzen und im allgemeinen zu einer Erhöhung des GMR für Defekte in den mittleren Lagen
der Schichten. Die Minima in der Abhängigkeit des GMR von der Position der Fe-Defekte
in der Cr-Schicht resultieren aus der unterschiedlichen Ausrichtung der Defektmomente, da
bei einer antiparallelen Orientierung zum Moment der benachbarten Fe-Schicht nur gerin-
ge spezifische Leitfähigkeiten in paralleler magnetischer Konfiguration erhalten werden. Es
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Abbildung 8.37: Abhängigkeit der Spinanisotropie des Widerstandes α̊ in CIP-
Geometrie von der Position der Cr-Defekte in der Fe-Schicht und der Fe-Defekte
in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von
50 %. Die strichpunktierte Linie kennzeichnet die Spinanisotropie für den Fall, daß
ausschließlich Grenzflächenstreuung an Eigendefekten betrachtet wird.
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ist somit offensichtlich, daß die Grenzflächenstreuung an den Eigendefekten Cr und Fe in
entscheidendem Maße das Phänomen des GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten bestimmt. Im
Vergleich zu den anderen Plätzen in der Vielfachschicht kommt es auf den Grenzflächen-
plätzen aufgrund der Ähnlichkeiten und Unterschiede in der elektronischen Struktur an der
FERMI-Energie von Wirtskristall- und Defektatomen zu einer deutlich geringeren Streuung
der Minoritätselektronen und einer größeren Streuung der Majoritätselektronen. Dies ent-
spricht einem sehr kleinen Wert der Spinanisotropie des Widerstandes α̊‖(µ0)  1 (siehe
Abbildung 8.37). Bringt man zusätzlich Cr- oder Fe-Defekte in die Mitte der Schichten ein,
so besitzen diese Defekte dort größere Werte von α‖(µ0). Sie wirken dadurch ausgleichend
auf die Spinanisotropie des Widerstandes, welche durch die Streuung an Grenzflächendefek-
ten vorgegeben ist (strichpunktierte Linie in Abbildung 8.37). Als Folge dessen erhält man
sehr große Werte des GMR, sofern die Cr- und Fe-Defekte an der Grenzfläche lokalisiert,
wohingegen zusätzliche Streuung in den Schichten (Bulkstreuung) zu einer Verringerung
des GMR führt.
Die in Abbildung 8.38 dargestellten Ergebnisse zur Abhängigkeit des GMR in CIP-
Geometrie von der Art und der Position der Übergangsmetalldefekte in der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht unter Berücksichtigung von 50 % Grenzflächenstreuung unterstreichen die
obigen Überlegungen. Einzig für den Fall, daß zusätzlich Cr-Defekte auf dem Fe-Grenz-
flächenplatz eingebracht werden, findet man eine kleine Erhöhung des GMR bezüglich des
Referenzwertes (strichpunktierte Linie in Abbildung 8.39), welchen man bei alleiniger Be-
rücksichtigung der Grenzflächenstreuung an Eigendefekten erhält. Fe-Defekte auf dem Cr-
Grenzflächenplatz führen zu einer kleinen Verringerung des GMR, wohingegen alle anderen
Übergangsmetalldefekte insbesondere in den Mitten der Schichten zu einer starken Reduzie-
rung des GMR führen.
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Abbildung 8.38: GMR in CIP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mit-
te der einzelnen Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %). Die
strichpunktierte Linie kennzeichnet den Referenzwert des GMR.
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Zusammenfassend läßt sich feststellen, daß das Phänomen des GMR in Fe/Cr-Vielfach-
schichten sehr eng mit der Ausbildung von sehr kleinen Anisotropieraten für die spinabhän-
gige Grenzflächenstreuung an Eigendefekten verbunden ist. Damit kann in diesen Systemen,
im Unterschied zu Co/Cu-Vielfachschichten, eine Erhöhung des GMR nur dadurch erreicht
werden, daß die Bulkstreuung verringert und die Streuung an anderen Defekten ausgeschlos-
sen wird. Allerdings können im Rahmen der vorliegenden Arbeit keine Aussagen über die
Abhängigkeit des GMR von der Beschaffenheit der Fe/Cr-Grenzflächen gemacht werden.
Neuere Experimente von GUPTA, PAUL, CHAUDHARI und PHASE (2000) zeigen, daß der
GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten mit zunehmender Grenzflächenrauhigkeit nichtlinear ab-
fällt.
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Abbildung 8.39: Beiträge der typischen Klassen von Zuständen in CPP-Geometrie
zur spinabhängigen, spezifischen Leitfähigkeit (links) bzw. totalen spezifischen Leit-
fähigkeit (rechts) für Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (links)
bzw. in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration (rechts): grün – aus-
gedehnte Zustände, blau – Fe-QWS, gelb – Cr-QWS, rot – Grenzflächenzustände.
Dabei sind die spezifischen Leitfähigkeiten im oberen Teil ohne und im unteren Teil
mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %) dargestellt.
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GMR in CPP-Geometrie
In Analogie zu Co/Cu-Vielfachschichten wird der Transport senkrecht zu den Schichten ei-
ner Fe/Cr-Vielfachschicht vor allem von den ausgedehnten Zuständen und zu einem gewis-
sen Teil von den Fe-QWS und Cr-QWS getragen. Letztere sind im Gegensatz zu den entspre-
chenden Klassen von Zuständen in Co/Cu-Vielfachschichten weniger stark in den jeweiligen
Schichten lokalisiert (vergleiche Abbildung 6.17 auf Seite 111), so daß sie im Falle der Mino-
ritätselektronen die in Abbildung 8.39 dargestellten größeren Beitrag zur spezifischen Leitfä-
higkeit in CPP-Geometrie liefern. Im Vergleich zur CIP-Anordnung (siehe Abbildung 8.35)
fallen die Absolutwerte der spezifischen Leitfähigkeiten um etwa einen Faktor 2 kleiner aus
und Quantum Confinement Effekte sind nicht von Bedeutung. Ansonsten gelten für die CPP-
Geometrie die gleichen Ausführungen wie zum Transport in Schichtrichtung bezüglich der
Erhöhung der spezifischen Leitfähigkeit für Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz und
der Abhängigkeit der spinabhängigen spezifischen Leitfähigkeit von der Orientierung des
Fe-Defektmoments in der Cr-Schicht.
Die Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen Leitfähigkeit in CIP-
Geometrie für Cr- und Fe-Defekte in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht unter Berücksichti-
gung des Einflusses der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von 50 % werden im unteren
Teil der Abbildung 8.39 dargestellt. Sie unterscheiden sich kaum von den Beiträgen zur spe-
zifischen Leitfähigkeit ohne Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung. Nur für Cr-Defekte
auf dem Fe-Grenzflächenplatz findet man sichtbare Verringerung des Absolutwertes der spe-
zifischen Leitfähigkeit, eine Folge der zusätzlichen Streuung an Fe-Grenzflächendefekten.
Der daraus resultierende GMR wird in Abhängigkeit von der Position der Cr-Defekte in
der Fe-Schicht und der Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in
Abbildung 8.40 dargestellt. Wiederum unterscheiden sich die beiden Kurven ohne und mit
Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung nur wenig. Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflä-
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Abbildung 8.40: Abhängigkeit des GMR in CPP-Geometrie von der Position der
Cr-Defekte in der Fe-Schicht und der Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht ohne und mit Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil
von 50 %). Die gestrichelte Linie kennzeichnet den intrinsischen GMR und die strich-
punktierte Linie den Referenzwert des GMR.
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chenplatz führen zu den größten Werten des GMR. Eine Verschiebung der Cr-Defekte in die
Mitte der Fe-Schicht führt zu einer starken Reduzierung des GMR. Fe-Defekte führen auf
allen Plätzen in der Cr-Schicht zu einer Verringerung des GMR. Zusätzliche Streuung an Ei-
gendefekten an den Fe/Cr-Grenzflächen führt zu einer Verringerung des GMR für Cr-Defekte
auf den Fe-Grenzflächenplatz und zu einer Erhöhung des GMR für Cr-Defekte in den mitt-
leren Lagen der Fe-Schicht. Dagegen führen Fe-Defekte in der Cr-Schicht zu einem positi-
onsabhängigen Wert des GMR, welcher nur im Falle einer antiparallelen Orientierung des
Fe-Defektmomentes zur benachbarten Fe-Schicht drastisch verringert wird. Somit zeigt sich
auch in CPP-Anordnung der dominierende Einfluß der Grenzflächenstreuung an den Eigen-
defekten Cr und Fe auf den GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten. Auf dem Fe-Grenzflächenplatz
kommt es wegen der sehr ähnlichen elektronischen Struktur der Minoritätselektronen bei E F
von Wirtskristall und Cr-Defekt zu einer sehr kleinen Streuung, wohingegen der VBS bei E F
in der lokalen Zustandsdichte der Majoritätselektronen des Cr-Defektes zu einer starken Re-
sonanzstreuung führt. Diese Spinanisotropie des Widerstandes ist sowohl für Cr- als auch für
Fe-Defekte auf den anderen Plätzen in der Vielfachschicht nicht so stark ausgeprägt (siehe
Abbildung 8.41).
Die in Abbildung 8.42 dargestellten Ergebnisse zur Abhängigkeit des GMR in CPP-
Geometrie von der Art und der Position der Übergangsmetalldefekte in der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht unter Berücksichtigung von 50 % Grenzflächenstreuung unterstreichen die
obigen Überlegungen. Wie in CIP-Geometrie findet man einzig für den Fall, daß zusätz-
lich Cr-Defekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz eingebracht werden, eine kleine Erhöhung
des GMR bezüglich des Referenzwertes (strichpunktierte Linie in Abbildung 8.42), wel-
chen man bei alleiniger Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung an Eigendefekten er-
hält. Fe-Defekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz führen zu einer deutlichen Verringerung des
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Abbildung 8.41: Abhängigkeit der Spinanisotropie des Widerstandes α̊ in CPP-
Geometrie von der Position der Cr-Defekte in der Fe-Schicht und der Fe-Defekte
in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung mit einem Anteil von
50 %. Die strichpunktierte Linie kennzeichnet die Spinanisotropie für den Fall, daß
ausschließlich Grenzflächenstreuung an Eigendefekten betrachtet wird.
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Abbildung 8.42: GMR in CPP-Geometrie für Übergangsmetalldefekte in der Mit-
te der einzelnen Schichten und auf den Grenzflächenplätzen der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht unter Berücksichtigung der Grenzflächenstreuung (Anteil von 50 %). Die
strichpunktierte Linie kennzeichnet den Referenzwert des GMR.
GMR, welche auch für alle anderen Übergangsmetalldefekte insbesondere in den Mitten der
Schichten beobachtet wird.
Damit zeigen die numerischen Ergebnisse eindeutig, daß der Herausbildung einer der
Fe/Cr-Grenzfläche eigenen Asymmetrie der Streuung eine entscheidende Rolle beim Ver-
ständnis des GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten zukommt. Während der GMR in Co/Cu-
Vielfachschichten direkt proportional zur Spinanisotropie des Widerstandes ist (α̊ > 1),
zeigt sich in Fe/Cr-Vielfachschichten eine indirekte Proportionalität, da in diesen Systemen
der Referenzwert der Spinanisotropie des Widerstandes α̊  1 ist. Diese Asymmetrie läßt
sich entsprechend den Untersuchungen zum GMR in CPP-Anordnung und in Übereinstim-
mung mit dem Experiment (HALL et al. 1993) vor allem auf die spinabhängige Streuung
an Cr-Grenzflächendefekten zurückführen. Zusätzliche Übergangsmetalldefekte, insbeson-
dere in den mittleren Lagen der Schichten führen zu einer Reduzierung des GMR gegenüber
seinem Referenzwert, welchen man bei alleiniger Betrachtung der Grenzflächenstreuung an
Eigendefekten erhält. Somit sei abschließend nochmals darauf hingewiesen, daß man ei-
ne Erhöhung des GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten nur dadurch erreichen kann, indem der
Einfluß der Bulkstreuung minimiert und die Streuung an weiteren Fremdatomen verringert
werden.
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Im Rahmen dieser Arbeit werden ab-initio Rechnungen zum Giant Magnetoresistance (GMR)
in magnetischen Vielfachschichten vorgestellt. Die elektronische Struktur der betrachteten
Co/Cu (001) und Fe/Cr (001) Schichtsysteme wird in einer nichtrelativistischen Beschrei-
bung, welche auf der Spindichtefunktionaltheorie in lokaler Spindichtenäherung basiert, un-
ter Verwendung der Screened KKR-Methode berechnet. Die Streuung an substitutionellen
Fremdatomen an verschiedenen Positionen in der Vielfachschicht wird im Rahmen der Me-
thode der GREENschen Funktion beschrieben. Sowohl für das ideale als auch für das gestör-
te System wird die GREENsche Funktion auf Grundlage einer selbstkonsistenten Rechnung
bestimmt. Dabei werden für die selbstkonsistente Bestimmung der sphärischen Defektpo-
tentiale die Ladungsstörung der Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn des Defektes
einbezogen und mögliche Gitterrelaxationen vernachlässigt.
Die Transporteigenschaften magnetischer Vielfachschichten werden durch Lösung der
linearisierten BOLTZMANN-Gleichung unter Berücksichtigung der elektronischen Struktur
des Schichtsystems und der anisotropen, positionsabhängigen Streuung an Fremdatomen be-
handelt. Aufgrund der nichtrelativistischen Beschreibung werden nur spinerhaltende Streu-
prozesse berücksichtigt und die Spin-Flip-Streuung vernachlässigt. Die Lösung der entste-
henden Integralgleichungen erfolgt iterativ. Sie enthält sowohl die Beiträge des scattering-
out- als auch des scattering-in-Terms (Vertexkorrekturen). Der Gesamtwiderstand wird auf
der Grundlage des Zweistrom-Modells für ferromagnetische Systeme berechnet. Das Ver-
hältnis der Gesamtwiderstände in antiparalleler und paralleler magnetischer Konfiguration
einer Vielfachschicht bestimmt den Wert des GMR, welcher von der Art und der Lage der
eingebrachten Defekte abhängt.
Die Untersuchungen der lokalen elektronischen Struktur der Co/Cu und Fe/Cr Viel-
fachschichten zeigen, daß Änderungen im Vergleich zu der Elektronenstruktur der entspre-
chenden Volumensysteme nahezu auf die Grenzflächenplätze beschränkt sind. Innerhalb der
Schichten findet man lokale Zustandsdichten und magnetische Momente, die den jeweili-
gen Volumenwerten entsprechen. Die Eigenzustände der Vielfachschichten sind jedoch we-
sentlich verändert durch die Schichtstruktur. Es treten charakteristische Modulationen auf.
In beiden Schichtsystemen können die Zustände an der FERMI-Energie typischen Klas-
sen zugeordnet werden, welche ausgedehnten oder in den Schichten bzw. an den Grenzflä-
chen lokalisierten Zuständen (QWS) entsprechen. Diese Einteilung ist hilfreich bei der Dis-
kussion und dem Verständnis der Transportphänomene in magnetischen Vielfachschichten.
So zeigt bereits die Analyse der Topologie der FERMI-Fläche und der gemittelten FERMI-
Geschwindigkeiten der typischen Klassen, daß lokalisierte Zustände vor allem am Transport
in den Schichten beteiligt sind und ausgedehnte Zustände den Transport senkrecht zu den
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Schichten dominieren. Darüberhinaus erhält man ausgehend von der Annahme spinunab-
hängiger, isotroper Relaxationszeiten einen intrinsischen GMR, welcher durch die Unter-
schiede der FERMI-Geschwindigkeiten in Abhängigkeit von der magnetischen Konfigurati-
on der Vielfachschicht hervorgerufen wird. Dieser FERMI-Geschwindigkeitseffekt ist eine
Folge der in Schichtsystemen auftretenden BRAGG-Streuung.
Die Streueigenschaften von Defekten in magnetischen Vielfachschichten bilden neben
den Wirtskristalleigenschaften den Schlüssel für das Verständnis des Transportverhaltens
dieser Systeme. Die Untersuchungen der elektronischen Eigenschaften von Übergangsme-
talldefekten in Abhängigkeit von der Position in der Vielfachschicht zeigen, daß innerhalb
der Schichten sowohl die lokale Zustandsdichte am Defektplatz als auch das Defektmoment
sehr gut mit den Werten in den entsprechenden Volumenmaterialien übereinstimmen. Nur
auf den Grenzflächenplätzen findet man größere Abweichungen.
Die beobachteten Trends des Restwiderstandes in Abhängigkeit von der Valenzdifferenz
zwischen Wirtskristall- und Defektatom können sehr gut durch die mit dem Defekt ver-
bundenen Änderungen der lokalen Zustandsdichte erklärt werden. Der wesentliche Anteil
zum Absolutbetrag des Widerstandes wird dabei durch die Potentialstörung am Defektplatz
verursacht. Ist die Valenzdifferenz zwischen Wirtskristall- und Defektatom 1Z ≤ ±2, so
werden die elektronischen Eigenschaften des Wirtskristalls teilweise nur geringfügig durch
den Defekt beeinflußt, wodurch die Potentialstreuung schwach ist und Spin-Flip-Prozesse
wesentlich werden. Darüberhinaus kommt es aufgrund des Quantum Confinements in ma-
gnetischen Vielfachschichten zu einer im Vergleich zu den Volumensystemen stärkeren ani-
sotropen Streuung. Zustände mit verschwindenden Aufenthaltswahrscheinlichkeiten am De-
fektplatz spüren den Defekt nur wenig und bilden dadurch hochleitfähige Kanäle. Im Mittel
besitzen alle Klassen typischer Zustände eine vergleichsweise große Aufenthaltswahrschein-
lichkeit an den Grenzflächen, nicht jedoch in der Mitte der Schichten. Infolgedessen wird für
Übergangsmetalldefekte in den mittleren Lagen der Schichten ein Kurzschlußverhalten be-
obachtet, welches für Co/Cu (001) Vielfachschichten besonders stark ausgeprägt ist. Dem-
gegenüber führt die antiparallele Ausrichtung der Momente der Cr-Lagen in Fe/Cr (001)
Vielfachschichten dazu, daß Quantum Confinement Effekte in diesen Systemen eine eher
untergeordnete Rolle spielen. Zusätzliche Streuung an weiteren Defekten auf anderen Plät-
zen in der Vielfachschicht sowie die in dieser Arbeit nicht betrachtete Spin-Flip-Streuung
können das Kurzschlußverhalten unterdrücken oder gar beseitigen.
Reale Schichtsysteme weisen insbesondere an den Grenzflächen eine Vielzahl von Ei-
gendefekten auf. Folgerichtig nimmt man an, daß die spinabhängige Streuung an Grenz-
flächendefekten hauptverantwortlich für den GMR-Effekt ist. Um den Einfluß der Grenz-
flächenstreuung in einfacher Weise zu berücksichtigen, wird davon ausgegangen, daß ver-
schiedene Defekte auf unterschiedlichen Plätzen in der Vielfachschicht vorhanden sind und
eine gewichtete Mittelung der Abhängigkeit von der Position und der Art der Defekte vorge-
nommen werden kann. Aus Gründen des numerischen Aufwands wird die Berechnung der
Vertexkorrekturen, welche ohnehin nur einen kleinen Beitrag liefern, vernachlässigt. Die-
se so modellierte Grenzflächenstreuung beschreibt in gewissem Sinne eine mikroskopische
Durchmischung an der Grenzfläche. Es werden Ergebnisse zur Abhängigkeit des GMR von
der Art und der Position der Übergangsmetalldefekte mit und ohne Berücksichtigung eines
Anteils der Grenzflächenstreuung von 50 % vorgestellt.
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Der Vergleich mit den Ergebnissen von MARROWS und HICKEY (2001), welche den Ein-
fluß lokalisierter Streuer auf den GMR in CIP-Geometrie eines Co/Cu-Spin-Valve-Systems
experimentell untersuchten, liefert eine sehr gute Übereinstimmung. Unabhängig von der Art
der Übergangsmetalldefekte beobachtet man eine Erhöhung des GMR, sofern die Defekte
nicht auf dem Co-Grenzflächenplätzen sondern in die mittleren Lagen der Co-Schichten ein-
gebracht werden. Eine Erhöhung gegenüber dem Referenzwert des GMR, welcher durch den
alleinigen Einfluß der Grenzflächenstreuung an Eigendefekten bestimmt ist, findet man nur
für Fe-, Ni-, Cu- und Ag-Defekte. Fremdatome mit antiparalleler Ausrichtung des Defektmo-
mentes zum Co-Schichtmoment führen im allgemeinen zu kleineren Werten des GMR. Da-
gegen ergibt sich für Übergangsmetalldefekte in der Cu-Zwischenschicht ein anderes Bild.
So führen Co-Defekte unabhängig von ihrer Position in der Cu-Schicht zu geringen Werten
des GMR. Nur in den Grenzflächenlagen verursachen Co-Defekte einen GMR von vergleich-
barer Größe zum Referenzwert. Die numerischen Ergebnisse zeigen darüberhinaus, daß auch
für andere Übergangsmetalldefekte ein ähnliches Verhalten gefunden wird.
Die Untersuchung der Beiträge der typischen Klassen von Zuständen zur spezifischen
Leitfähigkeit erlaubt es, die mikroskopischen Ursachen für das Phänomen des GMR einge-
hend zu studieren. Es zeigt sich, daß neben dem dominierenden Einfluß der Potentialstreuung
auch Quantum Confinement Effekte eine Rolle spielen können, sofern die Abhängigkeit des
GMR von der Position der Defekte in der Co-Schicht der Co/Cu-Systeme betrachtet wird.
Dagegen lassen sich die geringen Werte des GMR für Übergangsmetalldefekte in den mittle-
ren Lagen der Cu-Schicht dahingehend interpretieren, daß diese Defekte die von der Grenz-
flächenstreuung an Eigendefekten vorgegebene Asymmetrie des spinabhängigen Transports
ausgleichen.
Qualitativ ergibt sich in CPP-Anordnung ein ähnlicher Verlauf des GMR wie in CIP-
Geometrie, wobei jedoch in Übereinstimmung mit den experimentellen Ergebnissen im all-
gemeinen größere Werte erhalten werden. Im Unterschied zur CIP-Geometrie spielen Quan-
tum Confinement Effekte keine Rolle, da in CPP-Anordnung der Transport vor allem von
ausgedehnten Zuständen verursacht wird. Die unterschiedlichen Werte des GMR in Abhän-
gigkeit von der Art und der Lage der Defekte in der Vielfachschicht lassen sich somit allein
auf die Änderungen der lokalen elektronischen Struktur am Defektplatz zurückführen.
Im Gegensatz zu Co/Cu-Vielfachschichten ist der GMR in Fe/Cr-Vielfachschichten fast
ausschließlich durch die Grenzflächenstreuung bestimmt. Quantum Confinement Effekte
spielen keine Rolle. Die numerischen Ergebnisse zeigen, daß insbesondere Cr-Defekte in
der Fe-Grenzflächenlage für den GMR von Bedeutung sind. Diese Aussage wird durch
experimentelle Untersuchungen an Fe/Cr-Filmen unterstützt (HALL et al. 1993, DAVIES
et al. 1996). Sie spiegelt sich in der Ausbildung einer der Fe/Cr-Grenzfläche eigenen Aniso-
tropierate wider, die eine deutlich stärkere Streuung der Majoritätselektronen als der Mino-
ritätselektronen verursacht. Zusätzliche Übergangsmetalldefekte, insbesondere in den mitt-
leren Lagen der Schichten, führen in beiden Anordnungen zu einer Reduzierung des GMR
gegenüber dem Referenzwert. Damit kann in diesen Systemen eine Erhöhung des GMR nur
erreicht werden, indem der Einfluß der Bulkstreuung minimiert und die Streuung an weiteren
Fremdatomen ausgeschlossen wird.
Die Übereinstimmung der experimentellen Befunde und numerischen Ergebnisse zeigt,
daß der gewählte theoretische Zugang hervorragend geeignet ist, die mikroskopischen Ursa-
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chen des Phänomens des GMR aufzuklären. Dabei bietet gerade die Verbindung von ab-initio
Elektronenstrukturuntersuchungen mit der quasiklassischen Beschreibung der Transportei-
genschaften eine ideale Grundlage für eine anschauliche Interpretation der zugrundeliegen-
den Wirkprinzipien und führt damit zu einem tieferen Verständnis des GMR-Effektes.
186
Teil III.
Anhang
187
188
A. Komplexe Energieintegration
Die fundamentale Größe in der Dichtefunktionaltheorie ist die Ladungsdichte n(r). Sie ist
gleich der Summe der Spinladungsdichten
n(r) =
∑
σ
nσ (r) . (A.1)
und kann nach (3.24) durch eine Energieintegration über alle besetzten Zustände direkt aus
der retardierten GREENschen Funktion bestimmt werden. Nach ZELLER, DEUTZ und DE-
DERICHS (1982) erweist es sich als günstig, die energetisch tief liegenden Rumpfzustände
im Rahmen einer atomaren, skalarrelativistischen Rechnung (BLÜGEL 1983) gesondert zu
behandeln. Somit setzt sich die Ladungsdichte n(r) aus der Coreladungsdichte nc(r) und der
Valenzladungsdichte nval(r) zusammen
n(r) = nc(r)+ nval(r) =
∑
σ
[
nσc (r)+ nσval(r)
]
. (A.2)
Die spinabhängige Valenzladungsdichte ist nach Gleichung (3.24) gegeben durch
nval(r) =
∫ EF
EB
d E nval(r; E) = −
1
π
∫ EF
EB
d E Im G+(r, r; E) , (A.3)
wobei der Spinindex σ aus Gründen der Einfachheit im weiteren weggelassen wird. E B
bezeichne die Energie der unteren Valenzbandkante. Es zeigt sich, daß insbesondere die
Zustandsdichte für Übergangsmetalle starke Strukturierungen aufweist, die durch VAN HO-
VE-Singularitäten geprägt sind (siehe z. B. MORUZZI et al. 1978). Demzufolge erfordert eine
hinreichend genaue Berechnung der Ladungsdichte für diese Systeme eine große Anzahl an
Energiestützstellen, typischerweise mehr als 1000. Jedoch kann durch eine Konturintegra-
tion in der komplexen Energieebene (KOENIG 1973, ZELLER et al. 1982) der numerische
Aufwand stark reduziert und die Genauigkeit erhöht werden.
Wie im Abschnitt 3.1 ausgeführt, ist die GREENsche Funktion G(r, r′; z) in der komple-
xen Energieebene mit Ausnahme der reellen Energieachse eine analytische Funktion und be-
sitzt für reelle z einfache Pole oder Verzweigungsschnitte. Insbesondere läßt sich nach Glei-
chung (3.21) G(r, r′; z) durch ein Integral über den Imaginärteil der retardierten GREEN-
schen Funktion längs der reellen Energieachse darstellen. Setzt man in (3.21) für z = E + iγ
ein, so erhält man für den Imaginärteil von G(r, r′; z)
Im G(r, r′; z) = 1
π
∫ +∞
−∞
d E ′
γ
(E − E ′)2 + γ 2 Im G
+(r, r′; E ′) . (A.4)
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Daran erkennt man, daß die GREENsche Funktion G(r, r′; z) mit wachsender Entfernung
von der reellen Energieachse einen zunehmend glatteren Verlauf annimmt, da die δ-förmigen
Strukturen auf der reellen Achse durch Faltung mit einer LORENTZ-Verteilung der Halb-
wertsbreite γ verbreitert werden. Somit ist es numerisch vorteilhaft, die Energieintegration
in Gleichung (A.3) anstelle entlang der reellen Energieachse über ein Konturintegral in der
komplexen Ebene zu führen. Mit Gleichung (3.20) läßt sich der Integrationspfad in (A.3) zu
einem geschlossenen Weg in der komplexen Ebene erweitern
nval(r) =
i
2π
∫ EB
EF
d E G−(r, r; E)+ i
2π
∫ EF
EB
d E G+(r, r; E) . (A.5)
Wegen der Analytizität der GREENschen Funktion kann der obige Integrationsweg durch
jeden anderen Weg C in der komplexen Energieebene ersetzt werden, der bei E F beginnt,
die etwaigen Pole oder Verzweigungsschnitte umgeht sowie E B einschließt und wieder bei
EF endet, d. h. es gilt
nval(r) =
i
2π
∮
C
dz G(r, r; z) (A.6)
bzw.
nval(r) =
i
2π
∫
  dz G(r, r; z)+ i
2π
∫ 
dz G(r, r; z) . (A.7)
Mit der Symmetriebeziehung (3.14) folgt für
∫
  dz G(r, r; z) = −
∫ 
dz∗ G(r, r; z∗) = −
∫ 
dz∗ G∗(r, r; z) . (A.8)
und unter Berücksichtigung der Relation Im f (z) = 12i [ f (z)− f ∗(z)] ergibt sich schließlich
nval(r) = −
1
π
Im
{∫ 
dz G(r, r; z)
}
. (A.9)
Die Wahl einer optimalen Energiekontur auf dem physikalischen Blatt der komplexen Ener-
gieebene ist ein Kompromiß zwischen einem möglichst kurzen aber weit genug von der
reellen Achse entfernten Weg. Dabei reichen nahe E B und fern von der reellen Achse weni-
ge Energiestützstellen aus, da die GREENsche Funktion dort nur eine geringe Strukturierung
aufweist. Jedoch ändert sich dieses Verhalten in der Nähe der FERMI-Energie deutlich, so
daß sich von den typischerweise 30 Stützstellen rund ein Drittel im Bereich von E F befin-
den (ZELLER et al. 1982, ZELLER 1987a).
Bei translationsinvarianten Systemen muß zusätzlich zur Energieintegration eine Inte-
gration über die BRILLOUIN-Zone ausgeführt werden (siehe Kapitel 4). Damit entsteht ein
weiteres Problem, da die GREENsche Funktion G(k; z) nahe der reellen Energieachse stark
k- und energieabhängig ist, so daß sehr viele k-Punkte für eine genaue Berechnung von
G(E) benötigt werden (für eine ausführliche Diskussion siehe WILDBERGER, DEDERICHS,
LANG, STEPANYUK und ZELLER 1995).
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Durch die Einführung der FERMI-DIRAC-Verteilung als Besetzungsfunktion der elektro-
nischen Zustände bei endlichen Temperaturen konnten WILDBERGER, LANG, ZELLER und
DEDERICHS (1995) den numerischen Aufwand, insbesondere bzgl. der k-Konvergenz, er-
heblich reduzieren. Die verwendeten Temperaturen T sind technische Parameter und klein
gegen die Entartungstemperatur der Elektronen. Testrechnungen obiger Autoren bei Tempe-
raturen von 400 . . . 1000 K zeigen nur einen geringen Einfluß auf Ladungsdichte und Ge-
samtenergien. Dies ermöglicht die Wahl einer günstigeren Energiekontur und damit eine
vereinfachte und dennoch genaue Berechnung der Grundzustandseigenschaften.
Die in Gleichung (2.47) definierte FERMI-DIRAC-Verteilung fT (E) ist analytisch auf die
komplexe Energieebene fortsetzbar, wobei fT (z) einfache Polstellen bei
zn = µ+ iπkBT (2n − 1) mit n ∈ N (A.10)
besitzt, welche als MATSUBARA-Pole bezeichnet werden. Weiterhin ist fT (z) periodisch mit
fT (z) = fT (z + 2iπkBT n) , (A.11)
d.h. sie nimmt auf Geraden, die parallel zur reellen Achse im Abstand 2iπk BT n liegen, den
gleichen Wert wie auf der reellen Achse an. Damit ergibt sich unter Berücksichtigung von
(2.50) für die Valenzladungsdichte aus Gleichung (A.9)
nval(r) = −
1
π
Im
{∫ 
dz fT (z)G(r, r; z)
}
, (A.12)
wobei die Kontur entsprechend Abbildung A.1 gewählt werden kann (siehe ZAHN 1998).
Diese setzt sich zusammen aus den Teilstücken
C1 = {z = E1 + i α 2NM0 mit 0 ≤ α ≤ 1} und (A.13)
C2 = {z = E1 + α + i 2NM0 mit α ≥ 0} , (A.14)
∞
x
x
x
x
x
x
0
2NM0
Im z
Re z
µEBE1
C1
C2
MATSUBARA-
Pole
Abbildung A.1: Integrationspfad in der komplexen Energieebene.
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mit 0 = πkBT und der Energie E1 als Startpunkt der Energiekontur, die ca. 0,1 bis 0,2 Ry
unterhalb der unteren Valenzbandkante E B liegt. NM ist als Parameter wählbar und gibt die
Anzahl der von der Kontur eingeschlossenen MATSUBARA-Pole zn mit n = 1, 2, . . . , NM
an. Die Lage von C2 wurde so gewählt, daß fT (z) die gleichen Werte wie auf der reellen
Achse annimmt, was sich als besonders günstig für die Integration im Bereich von Re z ≈ µ
erweist. Mit zunehmender Entfernung von der reellen Achse verringert sich die notwendige
Anzahl von Energiestützstellen auf C2, da der Verlauf von G(r, r; z) immer strukturloser
wird. Somit ist NM als Kompromiß zwischen dem Abstand 2NM0 von C2 von der reellen
Achse und der Anzahl der zu berechnenden Polstellen zu wählen. Damit ergibt sich für die
Valenzladungsdichte mit zn = µ+ iπkBT (2n − 1) aus (A.10)
nval(r) = −
1
π
Im



∫
C1+C2
dz fT (z)G(r, r; z)+ 2π i
NM∑
n=1
Res
z=zn
[
fT (z)G(r, r; z)
]



. (A.15)
Die Residuen an den Polstellen von fT (zn) berechnen sich zu
Res
z=zn
[
fT (z)G(r, r; z)
]
= −kBT G(r, r; zn) . (A.16)
Entlang der Wege C1 und C2 wird eine GAUSSsche Quadraturformel zur Integration be-
nutzt (DRITTLER et al. 1988). Dabei sind in der Umgebung von µ die Lage der Stützstellen
auf C2 entsprechend dem Verhalten der FERMI-DIRAC-Verteilung modifiziert. Für Energien
größer als µ fällt fT (E) rasch ab, wodurch die Stützstellen auf C2 vorrangig auf das Ge-
biet zwischen E1 und µ beschränkt werden können, da von dort die wesentlichen Beiträge
kommen. Die Integration in Gleichung (A.15) kann somit in eine Summe über die Anzahl
der gewählten Energiestützstellen mit entsprechend zu bestimmenden Gewichtsfaktoren wi
überführt werden
nval(r) = −
1
π
Im
{∑
i
wi G(r, r; zi)
}
. (A.17)
In Analogie zu den bisherigen Ausführungen läßt sich die Energieintegration in Glei-
chung (2.51) ebenfalls in der komplexen Ebene durch ein Integral gleicher Kontur berechnen
und es ergibt sich für die Einteilchenbeiträge
Esp = −
1
π
Im



∫
C1+C2
dz fT (z)(z − µ)G(z)− 2π ikBT
NM∑
n=1
(zn − µ)G(zn)



+ µN
(A.18)
bzw.
Esp = −
1
π
Im
{∑
i
wi (z − µ)G(zi )
}
+ µN . (A.19)
Im Rahmen dieser Arbeit wurden für Rechnungen zu Co/Cu- bzw. Fe/Cr-Schichtsyste-
men NM = 5 Polstellen, 2 bzw. 4 Stützstellen auf C1 und 9 bzw. 19 Stützstellen auf C2 bei
einer Temperatur von T = 800 K bzw. 0 ≈ 16 mRy verwendet.
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In diesem Kapitel soll der Zusammenhang zwischen den Streulösungen und den Streuphasen
diskutiert werden. Dabei beschränken sich die folgenden Betrachtungen auf reelle Energien
E und die Streuung an einem einzelnen Potential V (r) mit der endlichen Reichweite S.
Streulösungen und Streuphasen
Für sphärisch symmetrische Potentiale nehmen Zustände mit verschiedenen Drehimpulsen
unabhängig voneinander an der Streuung teil. Betrachtet man die reguläre Lösung der ra-
dialen SCHRÖDINGER-Gleichung für freie Elektronen ϕ̊l(r; E) = jl(
√
Er) (3.71) in großen
Entfernungen vom Ursprung (3.66)
jl(
√
Er) −−−→
r→∞
sin(
√
Er − l π2 )√
Er
= i
2
1√
Er
(
e
−i
(√
Er−l π2
)
− ei
(√
Er−l π2
))
, (B.1)
so besteht jede Partialwelle aus einer Überlagerung von ins Zentrum einlaufender und vom
Zentrum ausgehender Kugelwellen.
Im Falle der Streuung von Teilchen an kugelsymmetrischen Potentialen ändert die Wech-
selwirkung des einlaufenden Teilchenstromes mit dem Streupotential V (r) nur die Ampli-
tude der vom Zentrum ausgehenden Wellen. Dabei muß die Teilchenzahlerhaltung für jeden
Drehimpuls separat gelten, d. h. die Amplituden unterscheiden sich nur durch einen Pha-
senfaktor. Die radialen Wellenfunktionen lassen sich somit für große Entfernungen vom Ur-
sprung durch
Rl(r; E) −−−→
r→∞
i
2
1√
Er
(
e
−i
(√
Er−l π2
)
− Sl(E) e
i
(√
Er−l π2
))
(B.2)
darstellen und die Sl(E) mit
S∗l (E) Sl(E) = 1 (B.3)
als Diagonalmatrixelemente des unitären Streuoperators Ŝ(E) auffassen (vergleiche LLOYD
und SMITH 1972). Mit der Wahl von
Sl(E) ≡ e2iδl (E) , (B.4)
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wobei die δl(E) reellen Streuphasen zum Drehimpuls l und zur Energie E entsprechen, ergibt
sich für Rl(r; E) aus (B.2)
Rl(r; E) −−−→
r→∞
eiδl (E)
sin
(√
Er − l π2 + δl(E)
)
√
Er
. (B.5)
Es ist damit offensichtlich, daß die Streuphasen eine Änderung der Phase der asympto-
tisch auslaufenden radialen Wellenfunktion im Vergleich zur radialen Wellenfunktion für
verschwindendes Potential V (r) (3.66) beschreiben. Die Streuphasen δl(E) enthalten al-
le Informationen über die Streueigenschaften des Potentials V (r) und charakterisieren die
Streueigenzustände für r ≥ S vollständig.
Die Entwicklungen der einlaufenden HANKEL-Funktion h−l (
√
Er) und auslaufenden
HANKEL-Funktion h+l (
√
Er) für große r lauten mit (3.66) und (3.67)
h−l (
√
Er) = nl(
√
Er)+ i jl(
√
Er) −−−→
r→∞
− e
−i
(√
Er−l π2
)
√
Er
, (B.6)
h+l (
√
Er) = nl(
√
Er)− i jl(
√
Er) −−−→
r→∞
− e
i
(√
Er−l π2
)
√
Er
(B.7)
und zeigen das gleiche asymptotische Verhalten wie die entsprechenden Terme in Glei-
chung (B.2). Die radiale Wellenfunktion muß sich stetig und differenzierbar über den Rand
S des Potentials V (r) fortsetzen lassen, so daß sich Rl(r; E) durch
Rl(r; E) = −
i
2
[
h−l (
√
Er)− Sl(E)h+l (
√
Er)
]
für r ≥ S (B.8)
darstellen läßt.
Im Abschnitt 3.4.1 wurde als allgemeine Lösung für V (r) = 0 eine Kombination der
sphärischen BESSEL-Funktion und auslaufenden HANKEL-Funktion gewählt und für die ra-
diale Wellenfunktion ergab sich
Rl(r; E) = jl(
√
Er)+
√
E h+l (
√
Er) tl(E) für r ≥ S . (3.112)
Daraus folgt zum einen der Zusammenhang zwischen der t-Matrix und der S-Matrix
Sl(E) = 1 − 2i
√
E tl(E) (B.9)
und zum anderen die Beziehung zwischen der t-Matrix und den Streuphasen δl(E)
tl(E) = −
1√
E
sin δl(E) e
iδl (E) . (B.10)
Unter Beachtung von (B.3) läßt sich mit (B.9) und (B.10) in einfacher Weise das optische
Theorem ableiten
Im tl(E) = −
√
E tl(E) t
∗
L(E) = −
1√
E
sin2 δl(E) . (B.11)
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Gleichung (B.5) kann mit Hilfe der Beziehung sin(x + y) = sin x cos y + cos x sin y
umgeschrieben werden
Rl(r; E) −−−→
r→∞
eiδl (E)


sin
(√
Er − l π2
)
√
Er
cos δl(E)+
cos
(√
Er − l π2
)
√
Er
sin δl(E)


(B.12)
und unter Beachtung von (3.66) und (3.67) folgt die Darstellung von Rl(r; E) unter Verwen-
dung der sphärischen BESSEL- und NEUMANN-Funktionen
Rl(r; E) = eiδl (E)
[
jl(
√
Er) cos δl(E)− nl(
√
Er) sin δl(E)
]
für r ≥ S . (B.13)
Aus der Stetigkeit und Differenzierbarkeit von Rl(r; E) bei r = S folgt der Zusammenhang
zwischen der logarithmischen Ableitung der radialen Wellenfunktion
Ll(E) =
∂
∂r
ln Rl(r; E)
∣∣∣∣
r=S
(B.14)
und den Streuphasen δl(E)
tan δl(E) =
Ll(E) jl(
√
Er)− ∂ jl(
√
Er)
∂r
Ll(E) jl(
√
Er)− ∂nl(
√
Er)
∂r
∣∣∣∣∣∣
r=S
. (B.15)
Durch Abspalten des Phasenfaktors eiδl (E) in (B.13) läßt sich aus Rl(r; E) die radiale
Wellenfunktion R̃l(r; E) gewinnen
R̃l(r; E) ≡ e−iδl (E) Rl(r; E) , (B.16)
die sich wie
R̃l(r; E) = jl(
√
Er) cos δl(E)− nl(
√
Er) sin δl(E) für r ≥ S (B.17)
verhält und reell ist, da jl(
√
Er) und nl(
√
Er) für reelle Energien reell sind. Durch Einsetzen
von R̃l(r; E) in die radiale LIPPMANN-SCHWINGER-Gleichung (3.90)
eiδl (E) R̃l(r; E) = jl(
√
Er)+
√
E h+l (
√
Er)
∫ r
0
dr ′ jl(
√
Er ′) V (r ′) eiδl(E) R̃l(r
′; E)+
√
E jl(
√
Er)
∫ ∞
r
dr ′ h+l (
√
Er ′) V (r ′) eiδl (E) R̃l(r
′; E) (B.18)
erhält man unter Verwendung der Definition der HANKEL-Funktion und der Darstellung der
t-Matrix in (B.10) einen Ausdruck
R̃l(r; E) = jl(
√
Er) cos δl(E)+
√
E nl(
√
Er)
∫ r
0
dr ′ jl(
√
Er ′) V (r ′) R̃l(r
′; E)+
√
E jl(
√
Er)
∫ ∞
r
dr ′ nl(
√
Er ′) V (r ′) R̃l(r
′; E) , (B.19)
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mit dem R̃l(r; E) im Sinne einer BORNschen Reihe bestimmt werden kann. Daraus folgt,
daß R̃l(r; E) für alle r reell ist, da alle anderen Größen in (B.19) reell sind. Weiterhin folgt
daraus, daß die αl -Matrix im Falle reeller Energien wegen (3.116) und (3.114) die gleiche
Phase wie Rl(r; E) besitzt und es gilt
αl(E) = |αl(E)| eiδl (E) . (B.20)
Mit analogen Überlegungen läßt sich die zu (B.13) gehörige irreguläre Lösung Nl(r; E)
der radialen SCHRÖDINGER-Gleichung finden. Sie lautet
Nl(r; E) = e−iδl (E)
[
jl(
√
Er) sin δl(E)+ nl(
√
Er) cos δl(E)
]
für r ≥ S (B.21)
und geht für große Entfernungen vom Ursprung in
Nl(r; E) −−−→
r→∞
− e−iδl (E)
cos
(√
Er − l π2 + δl(E)
)
√
Er
. (B.22)
über. Durch Abspalten des Phasenfaktors e−iδl (E) läßt sich die reelle Lösung
Ñl(r; E) ≡ eiδl (E) Nl(r; E) (B.23)
definieren, die sich wie
Ñl(r; E) = jl(
√
Er) sin δl(E)+ nl(
√
Er) cos δl(E) für r ≥ S (B.24)
verhält.
Die radialen Wellenfunktionen Rl(r; E) und Nl(r; E) erfüllen eine zu Gleichung (3.98)
analoge WRONSKI-Relation
W{Rl(r; E), Nl(r; E)}r =
1√
Er2
, (B.25)
die durch Einsetzen von (B.13) und (B.21) für r ≥ S leicht überprüft werden kann. Auch
die im Abschnitt 3.4.1 eingeführte irreguläre Lösung Hl(r; E) muß bei r = S logarithmisch
fortsetzbar sein. Damit Hl(r; E) bei r = S stetig und differenzierbar in das für r ≥ S
gewünschte Verhalten (3.96) übergeht, ist Hl(r; E) durch
Hl(r; E) =
{
Nl(r; E)− ie−2iδl (E) Rl(r; E)
h+l (
√
Er)
für r
 
S (B.26)
gegeben.
Friedelsche Summenregel
Für freie Elektronen ist der Imaginärteil von g̊(r, r; E) über Gleichung (3.80) durch
Im g̊(r, r; E) = − 1
4π
√
E (B.27)
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gegeben, so daß die ortsabhängige Zustandsdichte nach (3.23)
n̊(r; E) = − 2
π
Im g̊(r, r; E) = 1
2π2
√
E (B.28)
konstant für r und proportional zu
√
E ist. Für das gestörte Problem lautet der Imaginärteil
von g(r, r; E) aus (3.118) mit (3.123) und (B.26)
Im gs(r, r; E) = −
√
E
∑
L
YL(r̂) |Rl(r; E)|2 YL(r̂) , (B.29)
wobei die Eigenschaften der radialen Wellenfunktionen für reelle Energien ausgenutzt wur-
den, d. h. aus (B.16) folgt e−2iδl (E)Rl(r; E) = R∗l (r; E) und unter Beachtung von (B.23)
folgt Rl(r; E) Nl(r; E) = R̃l(r; E) Ñl(r; E). Einsetzen von (B.29) in (3.27) ergibt mit
l∑
m=−l
Ylm(r̂) Ylm(r̂) =
2l + 1
4π
(B.30)
folgenden Ausdruck für die lokale Zustandsdichte am Defektplatz
nloc(E) = 2
∑
l
(2l + 1) nl(E) . (B.31)
Dabei bezeichnen die nl(E) die partiellen, lokalen Zustandsdichten pro Spinrichtung
nl(E) =
1
π
√
E
∫ S
0
dr r2 |Rl(r; E)|2 . (B.32)
Die Differenz der lokalen Zustandsdichten am Defektplatz 1n loc(E) = nloc(E) − n̊loc(E)
ist durch
1nloc(E) = 2
∑
l
(2l + 1)1nl(E) (B.33)
mit
1nl(E) =
1
π
√
E
∫ S
0
dr r2
[
|Rl(r; E)|2 − j 2l (
√
Er)
]
. (B.34)
gegeben.
Ausgehend von Gleichung (3.52) läßt sich die Änderung der integrierten Zustandsdichte
durch
1N (E) = 2
π
Tr{Im{ln t̂(E)}} = 2
π
Tr
{
1
2i
[
ln t̂(E)− ln t̂+(E)
]}
. (B.35)
darstellen. Mit Hilfe des optischen Theorems für den t̂-Operator (3.45) erhält man folgende
Beziehung für das Produkt (t̂+(E))−1 t̂(E)
(t̂+(E))−1 t̂(E) = 1 − 2π i δ(E − ˆ̊H) t̂(E) . (B.36)
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Setzt man diesen Ausdruck für (t̂+(E))−1 t̂(E) in Gleichung (B.35) ein und entwickelt den
Logarithmus nach Potenzen von δ(E − ˆ̊H) T̂ (E)
1N (E) = 1
π i
Tr
{
−2π i δ(E − ˆ̊H) T̂ − 1
2
(2π i)2 δ(E − ˆ̊H) T̂ δ(E − ˆ̊H) T̂ − . . .
}
,
(B.37)
so ist ersichtlich, daß anstelle des vollen t̂-Operators nur die Projektion von t̂(E) auf den
Unterraum benötigt wird, auf den auch ˆ̊H bei gegebener Energie E wirkt. Somit vertauschen
ˆ̊H und der entsprechende „on energy shell“-Operator t̂(E) und beide Operatoren besitzen ein
gemeinsames Eigenfunktionensystem (3.73). Für reelle Energien gilt jl(
√
Er) = j∗l (
√
Er)
und die Gleichungen (3.109) und (3.110) stimmen überein. Damit sind die in (3.111) bzw.
(B.10) definierten tl(E) die Matrixelemente des Übergangsoperators t̂(E) und mit Tr t̂(E) =∑
L〈L|t̂(E)|L ′〉 erhält man die LLOYDsche Formel
1N (E) = 2
π
∑
L
1
2i
ln
tl(E)
t∗l (E)
= 2
π
∑
l
(2l + 1)δl(E) . (B.38)
Durch Vergleich mit (B.4) folgt
Sl(E) =
tl(E)
t∗l (E)
(B.39)
und der Streuoperator Ŝ(E) ist mit dem Übergangsoperator t̂(E) entsprechend (B.36) wie
folgt verknüpft
Ŝ(E) = 1 − 2π i δ(E − ˆ̊H) t̂(E) . (B.40)
Gleichung (B.38) gibt die Anzahl der durch das Streupotential V (r) neu hervorgerufenen
elektronischen Zustände unterhalb der Energie E an. Wegen der Ladungsneutralität des ge-
störten Systems muß die Gesamtzahl der neu induzierten elektronischen Zustände 1N (E F)
gleich der Differenz der Kernladungszahlen 1Z zwischen dem gestörten und ungestörten
System sein
1Z = 1N (EF) . (B.41)
Dieser Zusammenhang wird als FRIEDELsche Summenregel bezeichnet und mit (B.38) er-
gibt sich die Gleichung
1Z = 2
π
∑
l
(2l + 1) δl(EF) , (B.42)
die zugleich eine Bestimmungsgleichung für das Defektpotential ist. Das Defektpotential
V (r) muß eine solche Form haben, daß die zugehörigen Streuphasen Gleichung (B.42) er-
füllen.
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Differenziert man (B.38) bezüglich der Energie E , so erhält man die aufgrund der Stö-
rung induzierte Änderung der Zustandsdichte
1n(E) = 2
π
∑
l
(2l + 1) ∂δl(E)
∂E
. (B.43)
Der große Vorteil der Gleichungen (B.38) und (B.43) ist der, daß im Gegensatz zu (B.33) die
Integration über den gesamten Raum analytisch durchgeführt werden kann. Somit werden
auch die Änderungen außerhalb der Reichweite S des Potentials V (r) erfaßt, wie sie zum
Beispiel durch langreichweitige Oszillationen der Ladungsdichte (FRIEDEL-Oszillationen)
hervorgerufen werden können (FRIEDEL 1952).
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vom Imaginärteil der Energie
Im Kapitel 5 wurde darauf hingewiesen, daß in der vorliegenden Arbeit sowohl die GREEN-
sche Funktion des Idealkristalls als auch die des gestörten Systems GREENsche Funktionen
zu komplexen Energien sind. Der Imaginärteil der Energie ist ein technischer Parameter, der
es erlaubt, den numerischen Aufwand zur Bestimmung der strukturellen GREENsche Funk-
tion des Idealkristalls über eine BRILLOUIN-Zonenintegration erheblich zu reduzieren. Für
eine konsistente Beschreibung des Transports in metallischen Systemen ist dieser Imaginär-
teil der Energie unerwünscht, da er einen Einfluß auf die zu berechnenden Transportkoeffi-
zienten hat. Jedoch kann gezeigt werden, daß das qualitative Verhalten dieser Größen nicht
geändert wird und die relativen Abweichungen für einen Imaginärteil der Energie 0 kleiner
als 4 mRy bzw. T = 200 K unter 30 % liegen. Der entsprechende Nachweis sowie eine
ausführliche Diskussion des quantitativen Einflusses des Imaginärteils der Energie auf die
Transportkoeffizienten wird in diesem Anhang geführt.
Zuerst werden die spinabhängigen und die totalen spezifischen Restwiderstände für 3d-
Übergangsmetalle in fcc-Co mit und ohne Imaginärteil der Energie verglichen (siehe Ab-
bildung C.1). Die Ergebnisse für reelle Energien (T = 0 K) beruhen auf Standard-KKR-
Rechnungen von MERTIG (1999), wobei nur die nächsten Nachbarn des Defektatoms als
gestörte Umgebung und eine Drehimpulsentwicklung bis lmax = 2 berücksichtigt wurden
(Gitterkonstante a = 6,54 a0, FERMI-Energie EF = 0,744 Ry). Diesen sind die Resultate
von KKR-Rechnungen mit einem Imaginärteil der Energie von 0 ≈ 4 mRy bzw. T = 200 K
gegenübergestellt, welche eine gestörte Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn des
Defektatoms sowie eine Drehimpulsentwicklung bis lmax = 3 beinhalten. Zudem wurde ei-
ne größere Gitterkonstante gewählt, die der Cu-Gitterkonstante von a = 6,76 a0 entspricht
(FERMI-Energie EF = 0,691 Ry).
Im Vergleich beider Zugänge fällt auf, daß einerseits für die spezifischen Widerstände der
Minoritätselektronen und die spezifischen Gesamtwiderstände gute Übereinstimmungen mit
relativen Abweichungen kleiner als 30 % zu verzeichnen sind, wohingegen die spezifischen
Widerstände der Majoritätselektronen größere Abweichungen aufweisen. Diese resultieren
vor allem aus dem Unterschied der verwendeten Gitterkonstanten. Die Aufweitung des Git-
ters führt zu einer geringeren Breite der d-Bänder und damit im allgemeinen zu größeren
magnetischen Momenten. So bevorzugt zum Beispiel das ursprünglich antiparallel ausge-
richtete Moment des Mn-Defektatoms (a = 6,54 a0) eine parallele Ausrichtung zu den
umgebenden Co-Momenten bei größerem Gitterabstand (a = 6,76 a0), was eine starke Mo-
difikation der spinabhängigen Restwiderstände verursacht. Die Änderungen der Ergebnisse
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Abbildung C.1: Vergleich der spinabhängigen und der totalen spezifischen Rest-
widerstände in µcm/at% für 3d-Übergangsmetalldefekte in fcc Co. Die offe-
nen Symbole sind die Ergebnisse von Standard-KKR-Rechnungen mit T = 0 K
(MERTIG 1999), die vollen Symbole sind die Ergebnisse von KKR-Rechnungen mit
einem kleinen Imaginärteil der Energie von T = 200 K (Erläuterungen im Text).
der Standard-KKR-Rechnungen, die aus einer Erhöhung der Drehimpulsentwicklung und
der Vergrößerung der gestörten Umgebung auf die übernächsten Nachbarn resultieren, sind
ausgesprochen klein (siehe auch Anhang E). Zusammenfassend läßt sich feststellen, daß die
relativen Abweichungen in den Restwiderständen zwischen Rechnungen mit und ohne Ima-
ginärteil der Energie unter 30 % liegen und der in dieser Arbeit vorgestellte Formalismus
prinzipiell für die Berechnung von Restwiderständen metallischer Systeme geeignet ist.
Weiterhin wurde im Abschnitt 5.1 darauf verwiesen, daß die Bandstruktur des Idealkri-
stalls bei der FERMI-Energie berechnet wird, jedoch die GREENsche Funktion des Idealkri-
stalls zusätzlich einen kleinen Imaginärteil der Energie besitzt. Damit wird bei der Bestim-
mung der Entwicklungskoeffizienten der gestörten BLOCH-Funktion nach Gleichung (5.8)
ein Fehler gemacht. Die ungestörten BLOCH-Zustände
ψ̊kν(Rnµ + r) =
1√
V
∑
L
eikR
n
c̊µL (k, ν) R̊
µ
l (r; E) YL(r̂) (4.78)
werden durch BLOCH-Zustände mit den Entwicklungskoeffizienten c̊µL (k, ν) bei T = 0 K
und radiale Wellenfunktionen des Idealkristalls R̊µl (r; E) für T > 0 K ersetzt. Zwar ändert
sich der Betrag der radialen Wellenfunktion
∫ Sµ
0 dr r
2
√(
R̊µl (r; E)
)∗
R̊µl (r; E) in Abhän-
gigkeit von der gewählten Temperatur nur wenig (siehe Tabelle C.1), wohl aber die Phase
(ZAHN n.d.). Die temperaturabhängige Drehung der Phase der Entwicklungskoeffizienten
c̊µL (k, ν) kann nicht berücksichtigt werden, da diese Größen nur für reelle Energien und
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Tabelle C.1: Betrag der Drehimpulskomponenten der radialen Wellenfunktion des
Idealkristalls
∫ Sµ
0 dr r
2
√(
R̊µl (r; E)
)∗
R̊µl (r; E) in Abhängigkeit von der Tempera-
tur T für µ = Co-Grenzflächenplatz einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht (parallele
magnetische Konfiguration).
Spin ↓ Spin ↑
T [K] l = 0 l = 1 l = 2 l = 3 l = 0 l = 1 l = 2 l = 3
0 1.27603 0.94672 2.97834 0.12063 1.28891 0.96131 1.31224 0.12075
100 1.27708 0.94683 2.94214 0.12063 1.28995 0.96138 1.31023 0.12075
200 1.27812 0.94694 2.90572 0.12063 1.29098 0.96146 1.30810 0.12075
400 1.28021 0.94718 2.83254 0.12064 1.29306 0.96163 1.30345 0.12075
800 1.28439 0.94770 2.68703 0.12067 1.29721 0.96202 1.29276 0.12078
1600 1.29278 0.94896 2.41150 0.12080 1.30553 0.96302 1.26641 0.12091
damit für T = 0 K berechnet werden können. Somit läßt sich die temperaturabhängige Dre-
hung der Phase der radialen Wellenfunktion als eine zusätzliche Streuphase interpretieren,
die temperaturabhängig ist und für T → 0 K verschwindet.
In der Tabelle C.2 ist der drehimpulsaufgelöste Real- und Imaginärteil der 1t
n
µ
l (µ0; E)-
Matrix in Abhängigkeit von der Temperatur T für den Co-Grenzflächenplatz einer Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration dargestellt, wobei an diesem
Ort ein Cu-Defektatom mit einem Cluster gestörter Atome bis zu den übernächsten Nach-
barn zentriert ist. Die Temperaturabhängigkeit der Drehimpulskomponenten der 1t-Matrix
ist im allgemeinen schwach ausgeprägt, jedoch zeigen die d-Anteile (l = 2) eine starke
Abhängigkeit, welche für die Minoritätselektronen besonders groß ist.
Die Real- und Imaginärteile der zugehörigen 1
n
µ
l (µ0; E)-Matrix sind in Tabelle C.3 auf-
geführt. Auch hier ist eine im allgemeinen schwache Temperaturabhängigkeit festzustellen,
Tabelle C.2: Real- und Imaginärteil der 1t-Matrix in Abhängigkeit von der Tempe-
ratur T für µ = µ0 = Co-Grenzflächenplatz einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration und einem Cu-Defektatom mit übernächsten
Nachbarn als gestörter Umgebung.
T [K] l = 0 l = 1 l = 2 l = 3
100 −0.16823 0.11697 −0.07565 −0.00148 −0.35915 0.45031 0.00048 0
200 −0.16837 0.11732 −0.07565 −0.00161 −0.34475 0.45203 0.00048 0
↓ 400 −0.16865 0.11804 −0.07566 −0.00185 −0.31688 0.45364 0.00048 0
800 −0.16921 0.11947 −0.07567 −0.00234 −0.26532 0.45063 0.00048 0
1600 −0.17030 0.12237 −0.07571 −0.00332 −0.18051 0.42774 0.00048 0
100 −0.13172 0.08694 −0.05488 −0.00144 −0.11472 0.05959 0.00058 0
200 −0.13185 0.08719 −0.05488 −0.00153 −0.11383 0.06069 0.00058 0
↑ 400 −0.13209 0.08769 −0.05488 −0.00172 −0.11196 0.06280 0.00058 0
800 −0.13258 0.08871 −0.05487 −0.00211 −0.10799 0.06667 0.00058 0
1600 −0.13355 0.09075 −0.05489 −0.00287 −0.09934 0.07292 0.00058 0
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Tabelle C.3: Real- und Imaginärteil der 1-Matrix in Abhängigkeit von der Tempe-
ratur T für µ = µ0 = Co-Grenzflächenplatz einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration und einem Cu-Defektatom mit übernächsten
Nachbarn als gestörter Umgebung.
T [K] l = 0 l = 1 l = 2 l = 3
100 −0.20195 −0.03463 −0.07552 −0.00474 −0.50123 −0.28378 0.00048 0
200 −0.20227 −0.03467 −0.07552 −0.00476 −0.49147 −0.28571 0.00048 0
↓ 400 −0.20290 −0.03474 −0.07553 −0.00479 −0.47231 −0.28824 0.00049 0
800 −0.20417 −0.03489 −0.07555 −0.00484 −0.43584 −0.28870 0.00049 0
1600 −0.20672 −0.03519 −0.07562 −0.00496 −0.37223 −0.27659 0.00049 0
100 −0.15648 −0.02056 −0.05484 −0.00250 −0.12849 −0.01420 0.00058 0
200 −0.15672 −0.02059 −0.05484 −0.00251 −0.12817 −0.01453 0.00058 0
↑ 400 −0.15720 −0.02066 −0.05484 −0.00254 −0.12745 −0.01516 0.00058 0
800 −0.15816 −0.02079 −0.05485 −0.00260 −0.12575 −0.01631 0.00058 0
1600 −0.16007 −0.02106 −0.05489 −0.00271 −0.12145 −0.01818 0.00058 0
was für den d-Anteil jedoch nicht zutrifft. Darüberhinaus erkennt man durch Vergleich der
Werte der 1tl und 1l -Matrizen aus den Tabellen C.2 und C.3 mit der Gleichung
1
n
µ
l (µ0; E) = e−2i δ̊
µ
l (E)1t
n
µ
l (µ0; E) , (5.15)
daß die Streuphasen δ̊µl (E) für l = 2 an der FERMI-Energie von EF = 0,687 Ry dominieren
(vergleiche auch MERTIG et al. 1987, Appendix A4). Gleichung (5.15) ist nur für reelle
Energien gültig, doch zeigt es sich, daß diese Gleichung auch für komplexe Energien die
in Tabelle C.3 dargestellten Werte der 1l-Matrix reproduziert, sofern man den Phasenfaktor
ei δ̊
µ
l (E) nach Gleichung (B.10) durch t̊µl /|t̊
µ
l | unter Verwendung der t̊l- und 1tl -Matrizen für
komplexe Energien berechnet.
Die strukturelle GREENsche Funktion des Idealkristalls und die des gestörten Systems
sind mit der 1t-Matrix über die algebraische DYSON-Gleichung (4.16) verknüpft, womit
diese eine zur 1t-Matrix inverses Temperaturverhalten besitzen müssen. Daraus folgt, daß
die Matrix D(µ0; E) aus Gleichung (5.9) bzw. (5.10) in erster Näherung nur eine geringe
Temperaturabhängigkeit zeigen sollte. Somit besitzen die 1-Matrix und die T -Matrix ein
gleichartiges Temperaturverhalten wie die 1t-Matrix. Aus den Daten der Tabelle C.2 läßt
sich grob ein zur Temperatur lineares Verhalten der einzelnen Drehimpulsanteile der 1t-
Matrix abschätzen.
Die Relaxationszeit τk(µ0) ergibt sich durch Summation über alle Endzustände (k′, ν ′)
der mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeit (5.27), wobei Pkν,k′ν′(µ0) durch FER-
MI’s „Goldene Regel“ (5.23) gegeben ist. Abbildung C.2 veranschaulicht das Temperaturver-
halten der über die anisotrope FERMI-Fläche der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht gemittelten
Relaxationszeiten für ein Cu-Defektatom auf dem Co-Grenzflächenplatz1. Die gemittelten
Relaxationszeiten zeigen für beide Spinrichtungen einen linearen Anstieg mit der Tempe-
ratur. Darüberhinaus ist offensichtlich, daß mit steigender Temperatur das optische Theo-
1In allen weiteren Rechnungen werden stets Defektatome auf dem Co-Grenzflächenplatz betrachtet, wobei
eine Störung der Potentiale bis zu den übernächsten Nachbarn berücksichtigt wurde.
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Abbildung C.2: Gemittelte Relaxationszeiten τ σ (T ) (volle Symbole) im Vergleich
zu den gemittelten und über (5.29) berechneten Relaxationszeiten τ σopt(T ) (offene
Symbole) in Abhängigkeit von der Temperatur T für einen Cu-Defekt auf dem Co-
Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration.
rem (3.45) immer mehr verletzt wird, was sich in den zunehmenden Unterschieden der über
die Gleichungen (5.28) und (5.29) berechneten Relaxationszeiten widerspiegelt. Die relative
Abweichung der über die beiden Zugänge berechneten Relaxationszeiten muß für T → 0 K
verschwinden. Dies bringt Abbildung C.3 zum Ausdruck, die die relativen Abweichungen
[τ σ (T )− τ σopt(T )]/τ σ (T ) für 3d-Übergangsmetalldefekte darstellt.
Die Relaxationszeiten für 3d-Übergangsmetalldefekte zeigen für beide Spinrichtungen
einen nahezu linearen Anstieg mit der Temperatur (Abbildung C.4). Die Übereinstimmung
ist für die Majoritätselektronen sehr gut, wohingegen die Minoritätselektronen größere Ab-
weichungen vom linearen Verhalten aufweisen.
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Abbildung C.3: Relative Abweichung [τ σ (T )−τ σopt(T )]/τ σ (T ) in % der über (5.29)
berechneten Relaxationszeit τ σopt(T ) von der Relaxationszeit τ
σ (T ) in Abhängigkeit
von der Temperatur T für 3d-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration.
205
C. Abhängigkeit der Transportgrößen vom Imaginärteil der Energie
0
2
4
6
8
∆τ
↑ /
τ↑ T = 1600 KT =   800 K
T =   400 K
T =   200 K
0
2
4
6
8
10
∆τ
↓ /
τ↓
Ti V Cr Mn Fe Co Ni CuSc Zn
Abbildung C.4: Relative Abweichung [τ σ (T )−τ σ (100 K)] ·100 K/[τ σ (100 K) ·T ]
in % der Relaxationszeit τ σ (T ) von der Relaxationszeit bei τ σ (100 K) in Abhängig-
keit von der Temperatur T für 3d-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration.
Dieses Verhalten spiegelt sich in den spezifischen Widerständen pro Spinrichtung wider.
Da die Relaxationszeiten mit steigender Temperaturen zunehmen, sinken die Restwiderstän-
de und die relative Abweichung der Restwiderstände %σ (T ) pro Temperaturintervall von
100 K vom Wert bei T = 100 K ist konstant und negativ (siehe Abbildung C.5).
Die relative Abweichung der Gesamtwiderstände in paralleler und antiparalleler magne-
tischer Konfiguration pro Temperaturintervall von 100 K vom Wert bei T = 100 K ist an-
nähernd konstant und negativ (siehe Abbildung C.6), wobei in der antiparallelen magneti-
schen Konfiguration sich die Abweichungen vom linearen Temperaturverhalten bemerkbar
machen. Diese haben ihre Ursache in der Elektronenstruktur der antiparallelen magnetischen
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Abbildung C.5: Relative Abweichung [%σ (T )−%σ (100 K)] ·100 K/[%σ (100 K) ·T ]
in % der spezifischen Restwiderstände %σ (T ) in CIP-Geometrie vom spezifischen
Restwiderstand bei T = 100 K in Abhängigkeit von der Temperatur T für 3d-Defekte
auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
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Abbildung C.6: Relative Abweichung [%(T ) − %(100 K)] · 100 K/[%(100 K) · T ]
in % der totalen spezifischen Restwiderstände %(T ) in paralleler und antiparalleler
Konfiguration in CIP-Geometrie vom spezifischen Restwiderstand bei T = 100 K
und die entsprechend definierte relative Abweichung des GMR in Abhängigkeit von
der Temperatur T für 3d-Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht.
Konfiguration, die mit der Elektronenstruktur der Minoritätselektronen in paralleler magneti-
scher Konfiguration vergleichbar ist. Die kleinen Abweichungen finden sich somit in der re-
lativen Abweichung des GMR pro Temperaturintervall von 100 K vom Wert bei T = 100 K
wieder.
Es konnte gezeigt werden, daß der Einfluß des Imaginärteils der Energie auf die Trans-
portkoeffizienten gering ist, sofern bei den Rechnungen ein möglichst kleiner Imaginärteil
der Energie gewählt wird (typischerweise T = 200 K bzw. 0 ≈ 4 mRy). Ein Einfluß
des Imaginärteils der Energie auf das qualitative Verhalten der Transportgrößen kann aus-
geschlossen werden. Damit ist der in dieser Arbeit vorgestellte Formalismus prinzipiell für
die Berechnung von Restwiderständen metallischer Systeme geeignet und liefert im allge-
meinen auch eine gute Übereinstimmung mit Rechnungen bei reellen Energien.
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Wegen des großen numerischen Aufwands zur Lösung der linearisierten BOLTZMANN-Glei-
chung
3k(µ0) = τk(µ0)
[
vk +
∑
k ′
Pkk ′(µ0)3k ′(µ0)
]
(5.39)
bietet es sich an, wie im Abschnitt 5.4 bereits ausgeführt, Näherungslösungen zu verwenden.
Diese sind in der Literatur unter dem Begriff Relaxationszeitnäherung bekannt. Im Rahmen
der Relaxationszeitnäherung wird der scattering-in-Term vernachlässigt, wodurch der Streu-
prozeß nicht mehr vollständig beschrieben wird
3̊k(µ0) = τk(µ0) vk . (5.43)
Eine zusätzliche Vereinfachung besteht in der Vernachlässigung der Zustandsabhängigkeit
der Relaxationszeit τk(µ0). Bildet man entsprechend Gleichung (5.30) den FERMI-Flächen-
mittelwert τ (µ0), so werden mit
3̄k(µ0) = τ (µ0) vk (5.45)
die Elektronen in jedem Zustand k in gleicher Weise gestreut. Darüberhinaus kann die Po-
sitionsabhängigkeit der gemittelten Relaxationszeit außer acht gelassen werden, so daß die
Streuung der Elektronen unabhängig von der Inhomogenität einer Vielfachschicht durch eine
charakteristische, gemittelte Relaxationszeit beschrieben wird. Die Positionsabhängigkeit ist
für Volumensysteme mit einem Atom pro Elementarzelle ohne Belang.
Die Güte der Relaxationszeitnäherung hängt in starkem Maße von der Anisotropie der
Streuung ab. Ausgehend von Gleichung (5.40) läßt sich mit Hilfe von
3−k(µ0) = −3k(µ0) (D.1)
der scattering-in-Term in Gleichung (5.39) umformen
∑
k ′
Pkk ′(µ0)3k ′(µ0) =
∑
k ′
1
2
[
Pkk ′(µ0)3k ′(µ0)+ Pk,−k ′(µ0)3−k ′(µ0)
]
=
∑
k ′
Pakk ′(µ0)3k ′(µ0) ,
(D.2)
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d. h. die Vertexkorrekturen werden durch den antisymmetrischen Anteil der mikroskopischen
Übergangswahrscheinlichkeit bestimmt
Pakk ′(µ0) =
1
2
[
Pkk ′(µ0)− Pk,−k ′(µ0)
]
. (D.3)
Die Relaxationszeit τk(µ0) ist entsprechend Gleichung (5.27) durch den symmetrischen An-
teil der mikroskopischen Übergangswahrscheinlichkeit gegeben
Pskk ′(µ0) =
1
2
[
Pkk ′(µ0)+ Pk,−k ′(µ0)
]
. (D.4)
Die Relaxationszeitnäherung ist daher nur dann eine gute Näherung, wenn die Streuprozesse
von k ′ nach k und −k ′ nach k gleich wahrscheinlich sind, was für isotrope Streuung erfüllt
ist. Bei stark anisotroper Streuung versagt dagegen diese Näherung.
Darüberhinaus wird im Abschnitt 8.1.1 gezeigt, daß sich die Anisotropie der Streuung in
Co- und Cu-Volumensystemen in Abhängigkeit vom Defektpotential durch Änderungen der
Relaxationszeiten im Bereich von einer Größenordnung über die FERMI-Fläche hinweg cha-
rakterisieren läßt (siehe auch MERTIG 1999). Damit besitzt die Verteilung der Relaxations-
zeiten in Volumensystemen nur eine geringe Breite und die Vorwärtsstreuung in Volumensy-
stemen kann in guter Näherung durch gemittelte Relaxationszeiten τ σ beschreiben werden.
Somit sind in der Regel nur geringe Unterschiede in der Güte der beiden Relaxationszeit-
näherungen für die Streuung in Volumensystemen zu erwarten. Demgegenüber weisen die
im Kapitel 8 betrachteten Vielfachschichtsysteme aufgrund des in geschichteten Systemen
auftretenden Quanten-Confinements eine große Breite der Verteilung der Relaxationszeiten
(mehrere Größenordnungen) für die Zustände bei E F auf, so daß es offensichtlich ist, daß
die Näherung zustandsunabhängiger Relaxationszeiten unzureichend ist.
In den nachfolgenden Ausführungen werden die Auswirkungen der Relaxationszeitnä-
herungen auf die entsprechend den Gleichungen (5.56), (5.58) und (5.59) berechneten Rest-
widerstände für verschiedene Defekte in Co-, Cu-, Fe-, Cr-Volumensystemen sowie Co/Cu-
und Fe/Cr-Vielfachschichten mit einem Imaginärteil der Energie von 0 ≈ 4 mRy diskutiert.
Co/Cu-Systeme
In der Tabelle D.1 sind die spinaufgelösten Restwiderstände für verschiedene Defekte auf
dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in exakter und genäherter Lö-
sung aufgeführt. Dabei ist zu bemerken, daß die lokale Zustandsdichte der Majoritätselek-
tronen der Vielfachschicht durch Fe, Ni und Cu Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz na-
hezu unbeeinflußt bleibt (vergleiche die Ausführungen im Abschnitt 8.1.2). Infolgedessen
verursachen diese Defekte verschwindende Widerstände, was ebenfalls im Volumen-Co be-
obachtet wurde (MERTIG 1999). Dieses Verhalten hat seine Ursache in der Vernachlässi-
gung der Spin-Flip-Streuung, welche zwar für diese Systeme klein aber aufgrund der sehr
kleinen Potentialstreuung im Majoritätskanal dominierend ist. In einer voll-relativistischen
ab-initio Berechnung tritt dieses Problem nicht auf (für Volumensysteme siehe BANHART
et al. 1996, BANHART et al. 1997).
Die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände von der exakten Lösung in
Schichtrichtung (‖) und senkrecht dazu (⊥) werden in Abbildung D.1 dargestellt. Abgese-
210
D. Güte der Relaxationszeitnäherung
Tabelle D.1: Vergleich der exakten Lösung I (5.56) mit der Relaxationszeitnäherung
– zustandsabhängige Relaxationszeit II (5.58) und zustandsunabhängige Relaxati-
onszeit III (5.59) – für die spinaufgelösten Restwiderstände %σ (µ0) für verschiede-
ne Defektatome auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration (a = 6,76 a0).
%‖ in µcm/at% %⊥ in µcm/at%
exakt Näherung exakt Näherung
S
pi
n
D
ef
ek
t
I II III I II III
Al 7.861 7.989 12.601 39.266 39.615 46.589
Sc 7.495 7.551 11.407 37.878 37.928 42.175
Ti 4.027 4.026 6.904 21.779 21.760 25.529
V 1.529 1.527 2.714 8.637 8.620 10.038
Cr 0.622 0.741 1.412 4.083 4.148 5.222↓
Mn 2.658 2.665 6.746 20.286 20.296 24.943
Fe 1.143 1.144 3.097 9.658 9.659 11.452
Ni 1.246 1.244 3.740 12.334 12.331 13.831
Cu 2.735 2.734 7.781 24.350 24.370 28.771
Zn 4.961 4.997 10.310 31.243 31.392 38.122
Al 1.566 2.116 2.749 2.691 4.727 2.634
Sc 4.421 4.170 5.303 9.212 8.446 5.082
Ti 5.857 5.525 6.936 11.878 10.744 6.648
V 7.629 7.321 9.185 15.409 14.342 8.803
Cr 6.293 6.065 7.615 12.912 12.066 7.298↑
Mn 0.582 0.630 0.783 0.980 1.137 0.750
Fe 0.006 0.010 0.011 0.006 0.012 0.011
Ni 0.005 0.006 0.007 0.006 0.008 0.007
Cu 0.143 0.155 0.199 0.301 0.356 0.191
Zn 0.669 0.832 1.090 1.303 1.995 1.045
hen von den Kurzschlußsystemen liegen die Beiträge des scattering-in-Terms zum Restwi-
derstand der Majoritätselektronen für d-Streuer bei unter 10 % in CIP-Geometrie bzw. bei
unter 20 % in CPP-Geometrie. Dagegen liefert der scattering-in-Term zum Restwiderstand
der Minoritätselektronen keinen Beitrag (bis auf Cr), was auf isotrope Streuung schließen
läßt. Für reine sp-Streuer wie Al und Zn wird der scattering-in-Term für die Majoritätselek-
tronen immer bedeutender (bis 40 % in CIP- bzw. bis 80 % in CPP-Geometrie), die Streuung
ist somit anisotroper. Demgegenüber liefert der scattering-in-Term für die Minoritätselektro-
nen nur einen verschwindenden Beitrag. Der mit ungefähr einem Faktor zwei höhere Beitrag
der Vertexkorrekturen für die Majoritätselektronen in CPP- gegenüber der CIP-Geometrie
liegt darin begründet, daß zum Transport in Schichtrichtung und senkrecht dazu Elektronen
in unterschiedlichen Zuständen beitragen.
Generell ist festzustellen, daß die Verwendung isotroper Relaxationszeiten zu deutlich
größeren Abweichungen bezüglich der exakten Lösung führt. Die Ursache liegt zum einen
in der großen Breite der Verteilung der zustandsabhängigen Relaxationszeiten und damit in
einer schlechteren Beschreibung dieser Verteilung durch eine gemittelte Relaxationszeit.
211
D. Güte der Relaxationszeitnäherung
0
20
40
60
80
|∆
ρ↑
/ρ
↑ |
Ti V Cr Mn Fe Co Ni CuSc ZnAl
0
20
40
60
80
100
|∆
ρ↓
/ρ
↓ | II (||)III (||)
II (⊥)
III (⊥)
Abbildung D.1: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ (µ0) in % für CIP-
(‖) und CPP-Geometrie (⊥) für verschiedene Defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (a =
6,76 a0).
Zum Vergleich wird die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände von der
exakten Lösung für verschiedene Defekte in fcc Co in Abbildung D.2 dargestellt. Die starke
Anisotropie der FERMI-Fläche der Co-Minoritätselektronen ist ein weiterer Grund dafür, daß
die berechneten Restwiderstände für Defekte in Volumen-Co unter Verwendung isotroper
Relaxationszeiten stärker von den Werten abweichen, die unter Beachtung der Zustandsab-
hängigkeit der Relaxationszeiten erhalten werden. Für die Majoritätselektronen findet sich
eine gute Übereinstimmung in den Restwiderständen in Relaxationszeitnäherung. Im Ver-
gleich zur Co/Cu-Vielfachschicht fallen die Vertexkorrekturen für Defekte im Volumen-Co
stärker ins Gewicht, besonders ausgeprägt ist dies für die sp-Streuer Al und Zn.
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Abbildung D.2: Relative Abweichung |(%̊σ −%σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ −%σ )/%σ | (III)
der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ in % für verschiedene
Defekte in fcc Co (a = 6,76 a0).
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Abbildung D.3: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ (µ0) in % für CIP-
(‖) und CPP-Geometrie (⊥) für Cu-Defekte an verschiedenen Positionen in der Co-
Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in par-
alleler magnetischer Konfiguration (a = 6,76 a0).
Die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände von der exakten Lösung für
Cu-Defekte in der Co-Schicht und Co-Defekte in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht werden in Abbildung D.3 dargestellt. Die Abweichung der Restwiderstände %̄(µ0)
vom exakten Wert %(µ0) der Minoritätselektronen ist für Cu- bzw. Co-Defekte in der Mitte
der jeweiligen Lage am größten und nimmt zu den Grenzflächen hin ab. Die Vertexkorrek-
turen liefern keinen Beitrag zu %(µ0). Demgegenüber zeigen die Vertexkorrekturen für die
Majoritätselektronen ein anderes Verhalten. Für den CIP-Transport werden die Vertexkorrek-
turen für Cu-Defekte in der Mitte der Co-Lage der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht zunehmend
unwichtiger, wohingegen ihre Bedeutung für den CPP-Transport ansteigt.
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Abbildung D.4: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ in % für 3d-
Übergangsmetalldefekte in fcc Cu (a = 6,76 a0).
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Die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände vom exakten Wert für verschie-
dene Defekte im Volumen-Cu stellt Abbildung D.4 dar. Wie in (MERTIG 1999) diskutiert,
weisen 3d-Übergangsmetalldefekte in Cu nur einen geringen Beitrag des scattering-in-Terms
zum Restwiderstand auf, der typischerweise unter 10 % liegt. Die Ursache ist eine isotrope
Streuung für d-Defekte. Demgegenüber führen sp-Streuer wie Al und Zn zu einer stark aniso-
tropen Streuung, so daß die Relaxationszeitnäherung um einen Faktor zwei von der exakten
Lösung abweicht.
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß die scattering-in-Beiträge zum Restwider-
stand von Co/Cu-Vielfachschichten mit 3d-Übergangsmetalldefekten (d-Streuern) im allge-
meinen unter 40 % liegen und somit eine Näherung unter Berücksichtigung der zustandsab-
hängigen, anisotropen Relaxationszeiten gerechtfertigt ist. Im Falle von sp-Streuern wie Al
und Zn müssen die Beiträge des scattering-in-Terms berücksichtigt werden.
Fe/Cr-Systeme
In der Tabelle D.2 sind die spinaufgelösten Restwiderstände für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in exakter und genäherter
Lösung aufgeführt.
Tabelle D.2: Vergleich der exakten Lösung I (5.56) mit der Relaxationszeitnähe-
rung – zustandsabhängige Relaxationszeit II (5.58) und zustandsunabhängige Re-
laxationszeit III (5.59) – für die spinaufgelösten Restwiderstände %σ (µ0) für 3d-
Übergangsmetalldefekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfach-
schicht in paralleler magnetischer Konfiguration (a = 5,50 a0).
%‖ in µcm/at% %⊥ in µcm/at%
exakt Näherung exakt Näherung
S
pi
n
D
ef
ek
t
I II III I II III
Sc 6.296 6.602 5.263 12.936 13.128 11.985
Ti 2.922 3.185 2.779 6.631 6.847 6.328
V 1.149 1.326 1.247 2.942 3.077 2.840
Cr 0.289 0.346 0.312 0.748 0.788 0.7101
↓ Mn 0.266 0.279 0.328 0.694 0.692 0.7481
Co 2.272 2.285 2.616 4.957 4.947 5.958
Ni 13.461 13.512 15.107 29.821 29.932 34.402
Cu 12.912 12.821 17.907 40.553 40.552 40.779
Zn 13.383 13.163 16.461 39.321 39.146 37.485
Sc 48.869 48.276 71.603 234.544 233.748 296.746
Ti 41.625 41.076 63.356 184.676 184.568 262.571
V 35.107 35.164 54.164 138.755 138.899 224.474
Cr 20.984 21.166 34.613 74.616 74.810 143.448
↑ Mn 4.011 4.138 7.223 13.999 14.095 29.938
Co 0.676 0.742 1.315 2.710 2.741 5.450
Ni 0.503 0.505 0.879 1.347 1.360 3.646
Cu 3.411 3.374 5.156 11.287 11.299 21.371
Zn 9.788 9.980 13.777 42.783 43.050 57.098
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Abbildung D.5: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ (µ0) in % für
CIP- (‖) und CPP-Geometrie (⊥) für 3d-Übergangsmetalldefekte auf dem Fe-
Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Kon-
figuration (a = 5,50 a0).
Die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände von der exakten Lösung in
Schichtrichtung (‖) und senkrecht dazu (⊥) werden in Abbildung D.5 dargestellt. Der Bei-
trag des scattering-in-Terms zum Restwiderstand liegt immer unter 20 %. Auch in Fe/Cr-
Vielfachschichten erweist sich die Näherung isotroper, spinabhängiger Relaxationszeiten als
ungeeignet, was in den großen relativen Abweichungen der genäherten Restwiderstände der
Majoritätselektronen in beiden Geometrien sichtbar wird.
Im Vergleich dazu führen 3d-Übergangsmetalldefekte in Volumen-Fe zu einer stark ani-
sotropen Streuung, was sich in den bis zu 100 % Abweichung der genäherten Restwiderstän-
de vom exakten Wert ausdrückt (siehe Abbildung D.6).
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Abbildung D.6: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ in % für 3d-
Übergangsmetalldefekte in bcc Fe (a = 5,50 a0).
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Abbildung D.7: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ (µ0) in % für CIP-
(‖) und CPP-Geometrie (⊥) für Cr-Defekte an verschiedenen Positionen in der Fe-
Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paral-
leler magnetischer Konfiguration (a = 5,50 a0).
Werden Cr-Defekte in der Fe-Schicht und Fe-Defekte in der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht betrachtet (Abbildung D.7), so findet man im Unterschied zu Co/Cu-Viel-
fachschichtsystemen keinen Kurzschlußeffekt und eine Änderung der Rolle der Minoritäts-
elektronen und Majoritätselektronen für den Transport. In Fe/Cr-Vielfachschichten fließt der
elektrische Strom hauptsächlich über den Minoritätskanal, da die elektronische Struktur bei-
der Systeme für diese Spinrichtung sehr ähnlich ist. Für die Restwiderstände der Minori-
tätselektronen ergibt sich ein Beitrag des scattering-in-Terms von kleiner als 20 %, welcher
wenig von der Position der Cr-Defekte in der Fe-Schicht ist. Der vergleichsweise große Bei-
trag der Vertexkorrekturen für einen Fe-Defekt auf dem zweitnächsten Cr-Grenzflächenplatz
0
20
40
60
80
|∆
ρ↑
/ρ
↑ |
Ti V Cr Mn Fe Co Ni CuSc Zn
0
20
40
60
80
100
|∆
ρ↓
/ρ
↓ | IIIII
Abbildung D.8: Relative Abweichung |(%̊σ − %σ )/%σ | (II) bzw. |(%̄σ − %σ )/%σ |
(III) der spezifischen Restwiderstände von der exakten Lösung %σ in % für 3d-
Übergangsmetalldefekte in bcc Cr mit antiferromagnetischer Ordnung (a = 5,50 a0).
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im Vergleich zu den sonstigen Positionen ist unverstanden. Für die Majoritätselektronen sind
die Vertexkorrekturen unabhängig von der Defektart und der Richtung des Stromflusses ohne
Bedeutung. Darüberhinaus läßt sich feststellen, daß die Näherung isotroper Relaxationszei-
ten zu großen Abweichungen von bis zu 100 % für beide Spinrichtungen führt.
Die relative Abweichung der genäherten Restwiderstände vom exakten Wert für 3d-
Übergangsmetalldefekte im Volumen-Cr stellt Abbildung D.8 dar. In der Regel ist der Bei-
trag des scattering-in-Terms zum Restwiderstand kleiner als 10 %.
Zusammenfassend läßt sich festhalten, daß die scattering-in-Beiträge zum Restwider-
stand von Fe/Cr-Vielfachschichten mit 3d-Übergangsmetalldefekten im allgemeinen unter
10 % liegen und somit auch für diese Systeme eine Näherung unter Berücksichtigung der
zustandsabhängigen Relaxationszeiten gerechtfertigt ist. Diese Näherung ist im Vergleich
zur iterativen Lösung der linearisierten BOLTZMANN-Gleichung numerisch weniger auf-
wendig. Im Falle von Vielfachschichten ist dies von besonderem Vorteil, da für eine kor-
rekte Beschreibung der komplizierten FERMI-Fläche dieser Systeme eine große Anzahl von
k-Punkten im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone benötigt wird.
217
218
E. Konvergenztests
Alle in diesem Anhang vorgestellten Ergebnisse, soweit nicht explizit auf Änderungen hin-
gewiesen wird, beruhen auf KKR- und Transport-Rechnungen, bei denen ein Imaginärteil
der Energie von 0 ≈ 4 mRy bzw. T = 200 K, eine gestörte Umgebung bis zu den über-
nächsten Nachbarn des Defektatoms sowie 5633 bzw. 4674 k-Punkte für die Integration der
Minoritäts- bzw. Majoritäts-FERMI-Flächen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler
magnetischer Konfiguration gewählt wurden.
Einfluß der gestörten Umgebung
Die Berücksichtigung der gestörten Potentiale um den Punktdefekt vergrößert die Dimension
NC der strukturellen GREENschen Funktion G
nn′
µµ′
L L ′(µ0; E) und führt entsprechend den Aus-
führungen in Abschnitt 4.2 selbst bei kleinen Defektclustern zu relativ großen Gleichungssy-
stemen. Andererseits kann man erwarten, daß aufgrund der kurzreichweitige Abschirmung
von Störungen in Metallen nur Potentialänderungen in der unmittelbaren Umgebung des De-
fektes beachtet werden müssen.
Tabelle E.1 stellt die Ladungen und Momente am Defektplatz für 3d-Übergangsmetall-
defekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in Abhängigkeit
von der Zahl der betrachteten gestörten Sphären um den Punktdefekt herum dar. Es ist of-
fensichtlich, daß eine single-site Rechnung ungenügend ist, aber bereits die Berücksichti-
gung der nächsten Nachbarn zu guten Ergebnissen führt, die durch die Mitnahme weiterer
Nachbarschaftssphären nur noch geringfügig modifiziert werden. Damit ist ein Defektclu-
ster, bestehend aus dem Defektatom und den nächsten bzw. übernächsten Nachbarn, für die
Beschreibung der gestörten Umgebung in magnetischen Vielfachschichten ausreichend groß
gewählt. Es stellt sich allerdings die Frage, ob diese Wahl auch für die Berechnung von
Transportgrößen die richtige ist.
Bei der iterativen Lösung der BOLTZMANN-Gleichung (5.41) erhöht sich der numeri-
sche Aufwand quadratisch mit NC , der Anzahl der Atome im Defektcluster. Somit würde
man schnell an die numerischen Grenzen gelangen. Die Tabellen E.2 und E.3 zeigen jedoch
anhand von gemittelten Relaxationszeiten und Restwiderständen für 3d-Übergangsmetallde-
fekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in Abhängigkeit von
der Zahl der gestörten Sphären um den Punktdefekt herum, daß eine Berücksichtigung der
gestörten Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn, d. h. von 19 gestörten Potentialen,
für eine genaue Berechnung dieser Transportgrößen ausreichend ist.
Diese Aussagen stimmen trotz der Inhomogenität der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht mit
den Untersuchungen von MERTIG (1994) zu fcc Volumensystemen überein. Dort wird dar-
auf hingewiesen, daß für eine bcc-Struktur neben dem Beitrag des Fremdatoms auch die
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Tabelle E.1: Ladungen Q und lokale magnetische Momente m loc am Defektplatz für
3d-Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration in Abhängigkeit von der Zahl
der berücksichtigten Sphären um den Punktdefekt herum (T = 800 K).
Anzahl der gestörten Sphären
single site 1. Sphäre 2. Sphäre 3. Sphäre
G
rö
ße
D
ef
ek
t
(1 Atom) (12 Atome) (6 Atome) (24 Atome)
Ti 21.611765 21.361582 21.360437 21.357317
V 22.696132 22.489207 22.488287 22.485713
Cr 23.767304 23.618250 23.617578 23.615682
Q
[e
]
Mn 24.845397 24.744239 24.744033 24.742892
Fe 25.899196 25.840582 25.840503 25.839872
Ni 28.019310 28.063905 28.064034 28.064472
Cu 29.007568 29.052388 29.052565 29.052977
Ti −0.604604 −0.507115 −0.505012 −0.501825
V −1.149056 −1.089874 −1.085217 −1.081414
Cr −2.339755 −2.382924 −2.380189 −2.378998
m
lo
c
[µ
B
]
Mn 2.915540 3.006284 3.004400 3.005093
Fe 2.541612 2.605353 2.605039 2.605779
Ni 0.512795 0.483559 0.483832 0.483553
Cu 0.030906 0.025640 0.025630 0.025547
Tabelle E.2: Gemittelte Relaxationszeiten τ σ für 3d-Übergangsmetalldefekte auf
dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magne-
tischer Konfiguration in Abhängigkeit von der Zahl der berücksichtigten Sphären um
den Punktdefekt herum.
Anzahl der gestörten Sphären
single site 1. Sphäre 2. Sphäre 3. Sphäre
G
rö
ße
S
pi
n
D
ef
ek
t
(1 Atom) (12 Atome) (6 Atome) (24 Atome)
Ti 6.218E+1 5.056E+1 5.025E+1 4.988E+1
V 2.030E+2 1.299E+2 1.278E+2 1.248E+2
Cr 6.391E+2 2.497E+2 2.456E+2 2.323E+2
↓ Mn 5.629E+1 5.140E+1 5.143E+1 5.124E+1
Fe 1.237E+2 1.118E+2 1.120E+2 1.116E+2
Ni 9.647E+1 9.252E+1 9.274E+1 9.260E+1
Cu 4.502E+1 4.448E+1 4.458E+1 4.457E+1
τ
σ
[fs
·a
t%
]
Ti 2.465E+1 2.699E+1 2.679E+1 2.708E+1
V 1.796E+1 2.042E+1 2.023E+1 2.039E+1
Cr 2.060E+1 2.440E+1 2.441E+1 2.457E+1
↑ Mn 2.523E+2 2.361E+2 2.373E+2 2.347E+2
Fe 2.587E+4 1.607E+4 1.669E+4 1.551E+4
Ni 8.514E+4 2.970E+4 2.705E+4 2.581E+4
Cu 9.751E+2 9.076E+2 9.321E+2 9.280E+2
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Tabelle E.3: Spezifische Restwiderstände %σ für 3d-Übergangsmetalldefekte auf
dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magne-
tischer Konfiguration für CIP- (‖) und CPP-Geometrie (⊥) in Abhängigkeit von der
Zahl der berücksichtigten Sphären um den Punktdefekt herum. Die beiden letzten
Spalten stellen die genäherten spezifischen Restwiderstände %̊σ dar.
Anzahl der gestörten Sphären
single site 1. Sphäre 2. Sphäre 2. Sphäre 3. Sphäre
G
rö
ße
S
pi
n
D
ef
ek
t
(1 Atom) (12 Atome) (6 Atome) (6 Atome) (24 Atome)
Ti 2.696E+0 4.000E+0 4.027E+0 4.026E+0 4.041E+0
V 7.580E−1 1.507E+0 1.529E+0 1.527E+0 1.536E+0
Cr 1.927E−1 6.208E−1 6.224E−1 7.418E−1 7.464E−1
↓ Mn 2.340E+0 2.649E+0 2.658E+0 2.665E+0 2.677E+0
Fe 9.963E−1 1.138E+0 1.143E+0 1.144E+0 1.150E+0
Ni 1.175E+0 1.239E+0 1.246E+0 1.244E+0 1.251E+0
Cu 2.676E+0 2.745E+0 2.735E+0 2.734E+0 2.738E+0
%
σ ‖
bz
w
.%̊
σ ‖
[µ

cm
/
at
%
]
Ti 6.158E+0 5.814E+0 5.857E+0 5.525E+0 5.466E+0
V 8.358E+0 7.561E+0 7.629E+0 7.321E+0 7.264E+0
Cr 7.273E+0 6.287E+0 6.293E+0 6.065E+0 6.024E+0
↑ Mn 5.831E−1 5.827E−1 5.818E−1 6.298E−1 6.366E−1
Fe 6.166E−3 5.465E−3 5.914E−3 9.890E−3 1.067E−2
Ni 1.525E−3 4.957E−3 5.339E−3 6.285E−3 6.637E−3
Cu 1.373E−1 1.459E−1 1.429E−1 1.549E−1 1.556E−1
Ti 1.750E+1 2.166E+1 2.177E+1 2.176E+1 2.187E+1
V 5.462E+0 8.502E+0 8.637E+0 8.619E+0 8.781E+0
Cr 1.810E+0 4.028E+0 4.083E+0 4.148E+0 4.364E+0
↓ Mn 1.865E+1 2.029E+1 2.028E+1 2.029E+1 2.036E+1
Fe 8.835E+0 9.668E+0 9.658E+0 9.659E+0 9.676E+0
Ni 1.190E+1 1.237E+1 1.233E+1 1.233E+1 1.233E+1
Cu 2.409E+1 2.438E+1 2.435E+1 2.437E+1 2.437E+1
%
σ ⊥
bz
w
.%̊
σ ⊥
[µ

cm
/
at
%
]
Ti 1.282E+1 1.180E+1 1.187E+1 1.074E+1 1.066E+1
V 1.714E+1 1.530E+1 1.540E+1 1.434E+1 1.424E+1
Cr 1.487E+1 1.290E+1 1.291E+1 1.206E+1 1.199E+1
↑ Mn 1.117E+0 9.829E−1 9.799E−1 1.136E+0 1.141E+0
Fe 1.359E−2 5.654E−3 6.047E−3 1.228E−2 1.286E−2
Ni 2.853E−3 5.546E−3 5.978E−3 7.696E−3 7.862E−3
Cu 2.708E−1 3.088E−1 3.007E−1 3.565E−1 3.576E−1
Störungen der ersten und zweiten Nachbarschaftssphäre für die Berechnung des Restwider-
standes von Bedeutung sind. Diese Aussage wird an den in dieser Arbeit ebenfalls unter-
suchten Fe/Cr (001) Vielfachschichten bestätigt, so daß auch für diese Systeme eine gestörte
Umgebung bis zu den übernächsten Nachbarn und damit 15 gestörte Potentiale in die Be-
rechnungen einbezogen wird.
Konvergenz des Fermiflächen-Integrationsverfahrens
Im folgenden soll die Konvergenz von Integralen über die FERMI-Fläche diskutiert werden.
Die Bestimmung der FERMI-Fläche beruht auf einer modifizierten Tetraedermethode (sie-
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he Abschnitt 4.5.3), d. h. auf einer Approximation dieser Flächen durch eine Menge ebener
Vielecke. Für dieses Verfahren konnte ZAHN (1998) den relativen Fehler einzelner Größen
wie der Zustandsdichte und der mittleren FERMI-Geschwindigkeit für den Fall freier Elek-
tronen auf einem leeren fcc-Gitter in Abhängigkeit von der Dichte des k-Netzes, charakteri-
siert durch den Abstand der k-Punkte auf der Linie 0̄ − X, angeben. Dabei zeigte sich, daß
der mittlere Fehler der FERMI-Geschwindigkeit der dominierende ist, wohingegen bei Grö-
ßen, die durch Integration über die FERMI-Fläche berechnet werden, wie die Zustandsdichte
an der FERMI-Energie und die Leitfähigkeiten, eine Selbstmittelung auftritt und somit der
Fehler um Größenordnungen kleiner ist.
In der Tabelle E.4 sind die Zustandsdichte an der FERMI-Energie n(E F) sowie die über
die anisotrope FERMI-Fläche gemittelten Beträge der FERMI-Geschwindigkeitskomponen-
ten |vx |, |vz| und der Betrag des Geschwindigkeitsvektors |v| in Abhängigkeit von der An-
zahl Nk der k-Punkte im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone der Co9Cu7 (001) Vielfach-
schicht aufgeführt.
Dazu ist anzumerken, daß keine Konvergenz der Zustandsdichte an der FERMI-Energie
erreicht wird, da die relativen Abweichungen für eine steigende Anzahl der k-Punkte bei
ungefähr 5 % liegen. Insbesondere zeigt ein Vergleich der dritten und letzten Spalte, daß
eine Erhöhung der Anzahl der Intervalle des k-Netzes zwischen 0 und der BRILLOUIN-
Zonengrenze in z-Richtung keine großen Änderungen in den Zustandsdichten und FER-
MI-Geschwindigkeiten mit sich bringt. Demgegenüber wird eine sehr große Anzahl von
k-Punkten senkrecht dazu benötigt, um die bei einem Viellagensystem auftretenden Super-
zonengaps und die damit verbundenen Unstetigkeiten am BRILLOUIN-Zonenrand mit genü-
gender Genauigkeit auflösen zu können. Eine feinere Auflösung führt zu einem Anwachsen
Tabelle E.4: Abhängigkeit der Zustandsdichte an der FERMI-Energie n(E F) in Zu-
ständen/Ry sowie der über die anisotrope FERMI-Fläche gemittelten Beträge der
FERMI-Geschwindigkeitskomponenten |vx |, |vz| und des Betrags des Geschwindig-
keitsvektors |v| in m/s von der Anzahl Nk der k-Punkte im irreduziblen Teil der BRIL-
LOUIN-Zone der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfigu-
ration.
Anzahl der Intervalle des k-Netzes
zwischen 0 und der BRILLOUIN-Zonengrenze
in x-, y- und z-Richtung
S
pi
n
G
rö
ße
(12, 12, 4) (18, 18, 6) (24, 24, 6) (36, 36, 6) (24, 24, 12)
Nk 2135 5633 7764 11978 16873
n(EF) 1.435E+2 1.362E+2 1.418E+2 1.469E+2 1.403E+2
↓ |vx | 1.215E+5 1.366E+5 1.344E+5 1.319E+5 1.359E+5
|vz| 5.597E+4 5.320E+4 4.701E+4 4.358E+4 4.773E+4
|v| 2.105E+5 2.347E+5 2.293E+5 2.241E+5 2.321E+5
Nk 1810 4674 6436 10432 13651
n(EF) 3.052E+1 3.129E+1 3.173E+1 3.268E+1 3.200E+1
↑ |vx | 4.646E+5 4.663E+5 4.612E+5 4.578E+5 4.587E+5
|vz| 4.286E+5 4.171E+5 4.124E+5 4.018E+5 4.077E+5
|v| 8.927E+5 8.908E+5 8.824E+5 8.736E+5 8.767E+5
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Tabelle E.5: Abhängigkeit der gemittelten Relaxationszeiten τ σ für 3d-Übergangs-
metalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration von der Dichte des k-Netzes im irreduziblen
Teil der BRILLOUIN-Zone für die Approximation der FERMI-Fläche.
Anzahl der Intervalle des k-Netzes
zwischen 0 und der BRILLOUIN-Zonengrenze
in x-, y- und z-Richtung
G
rö
ße
S
pi
n
D
ef
ek
t
(12, 12, 4) (18, 18, 6) (24, 24, 6) (36, 36, 6) (24, 24, 12)
Ti 4.589E+1 5.025E+1 4.986E+1 4.822E+1 5.062E+1
V 1.182E+2 1.278E+2 1.267E+2 1.214E+2 1.287E+2
Cr 2.279E+2 2.456E+2 2.441E+2 2.309E+2 2.475E+2
↓ Mn 4.602E+1 5.143E+1 5.105E+1 4.900E+1 5.190E+1
Fe 1.012E+2 1.120E+2 1.112E+2 1.063E+2 1.132E+2
Ni 8.578E+1 9.274E+1 9.181E+1 8.751E+1 9.355E+1
Cu 4.042E+1 4.458E+1 4.416E+1 4.224E+1 4.492E+1
τ
σ
[fs
·a
t%
]
Ti 3.409E+1 2.679E+1 2.857E+1 2.818E+1 2.819E+1
V 2.690E+1 2.023E+1 2.201E+1 2.204E+1 2.170E+1
Cr 3.351E+1 2.441E+1 2.684E+1 2.718E+1 2.645E+1
↑ Mn 3.167E+2 2.373E+2 2.594E+2 2.560E+2 2.550E+2
Fe 1.722E+4 1.669E+4 1.686E+4 1.604E+4 1.662E+4
Ni 2.770E+4 2.705E+4 2.727E+4 2.597E+4 2.688E+4
Cu 1.348E+3 9.321E+2 1.019E+3 1.039E+3 1.006E+3
der Zustandsdichte an der FERMI-Energie und zu einer Reduzierung der mittleren FERMI-
Geschwindigkeiten.
Für die Abhängigkeit der gemittelten Relaxationszeiten für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht von der Dichte des k-
Netzes im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone gelten analoge Aussagen (siehe Tabel-
le E.5). Es wird keine Konvergenz beobachtet, allerdings liegt die relative Abweichung der
Relaxationszeiten im Mittel unter 5 %.
Die spezifischen Restwiderstände %̊σ für 3d-Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenz-
flächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht für CIP- (‖) und CPP-Geometrie (⊥) zeigen
in Abhängigkeit von der Anzahl Nk der k-Punkte im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone
vergleichsweise größere Schwankungen (siehe Tabelle E.6). Liegen die relativen Abwei-
chungen in CIP-Geometrie im Durchschnitt unter 20 %, so weichen die spezifischen Rest-
widerstände der Minoritätselektronen in CPP-Geometrie bis zu 100 % voneinander ab. Dies
liegt, wie bereits weiter oben erwähnt, an der komplizierten Topologie der FERMI-Flächen
von Schichtsystemen, die im Fall von Co/Cu-Vielfachschichten gerade für die Minoritäts-
elektronen eine starke Strukturierung aufweist. Somit werden außerordentlich viele k-Punkte
benötigt, um die Details der FERMI-Fläche mit hoher Genauigkeit zu approximieren.
Der Erhöhung der Anzahl der k-Punkte steht der wachsende numerische Aufwand ent-
gegen, so daß ein Kompromiß zwischen Aufwand und Nutzen gefunden werden muß. Ziel
dieser Arbeit ist es, das Verständnis der mikroskopischen Prozesse des Phänomens des GMR
zu erweitern und darum vor allem qualitative Aussagen zu treffen. Da sich zum Beispiel die
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Tabelle E.6: Abhängigkeit der spezifischen Restwiderstände %̊σ für 3d-Übergangs-
metalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration für CIP- (‖) und CPP-Geometrie (⊥) von der
Dichte des k-Netzes im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone für die Approximati-
on der FERMI-Fläche (Ausnahme: für V- und Cu-Defekte wird %σ dargestellt).
Anzahl der Intervalle des k-Netzes
zwischen 0 und der BRILLOUIN-Zonengrenze
in x-, y- und z-Richtung
G
rö
ße
S
pi
n
D
ef
ek
t
(12, 12, 4) (18, 18, 6) (24, 24, 6) (36, 36, 6) (24, 24, 12)
Ti 5.017E+0 4.026E+0 3.412E+0 3.839E+0 3.383E+0
V 1.902E+0 1.529E+0 1.274E+0 1.470E+0 1.262E+0
Cr 9.109E−1 7.418E−1 6.329E−1 7.116E−1 6.282E−1
↓ Mn 3.162E+0 2.665E+0 2.354E+0 2.599E+0 2.332E+0
Fe 1.340E+0 1.144E+0 1.008E+0 1.128E+0 9.988E−1
Ni 1.408E+0 1.244E+0 1.115E+0 1.260E+0 1.102E+0
Cu 3.142E+0 2.735E+0 2.456E+0 2.730E+0 2.432E+0
%
σ ‖
[µ

cm
/
at
%
]
Ti 3.566E+0 5.525E+0 4.653E+0 5.220E+0 4.686E+0
V 4.547E+0 7.629E+0 6.192E+0 6.918E+0 6.234E+0
Cr 3.504E+0 6.065E+0 4.863E+0 5.395E+0 4.896E+0
↑ Mn 3.789E−1 6.298E−1 5.153E−1 5.796E−1 5.199E−1
Fe 9.639E−3 9.890E−3 9.603E−3 1.029E−2 9.707E−3
Ni 6.140E−3 6.285E−3 6.091E−3 6.518E−3 6.158E−3
Cu 7.897E−2 1.429E−1 1.146E−1 1.287E−1 1.154E−1
Ti 1.718E+1 2.176E+1 2.804E+1 3.795E+1 2.539E+1
V 6.858E+0 8.637E+0 1.104E+1 1.540E+1 1.000E+1
Cr 3.297E+0 4.148E+0 5.153E+0 7.179E+0 4.701E+0
↓ Mn 1.533E+1 2.029E+1 2.572E+1 3.570E+1 2.329E+1
Fe 7.239E+0 9.659E+0 1.216E+1 1.734E+1 1.097E+1
Ni 9.448E+0 1.233E+1 1.512E+1 2.109E+1 1.373E+1
Cu 1.852E+1 2.435E+1 3.036E+1 4.173E+1 2.756E+1
%
σ ⊥
[µ

cm
/
at
%
]
Ti 9.892E+0 1.074E+1 1.095E+1 1.122E+1 1.097E+1
V 1.409E+1 1.540E+1 1.577E+1 1.618E+1 1.580E+1
Cr 1.107E+1 1.206E+1 1.237E+1 1.268E+1 1.241E+1
↑ Mn 1.054E+0 1.136E+0 1.165E+0 1.188E+0 1.170E+0
Fe 1.154E−2 1.228E−2 1.239E−2 1.268E−2 1.244E−2
Ni 7.115E−3 7.696E−3 7.805E−3 8.011E−3 7.824E−3
Cu 2.811E−1 3.007E−1 3.061E−1 3.108E−1 3.076E−1
Restwiderstände für die 3d-Übergangsmetalldefekte ungefähr in gleicher Weise mit der Er-
höhung der Anzahl der k-Punkte ändern, werden in dieser Arbeit 5633 bzw. 4674 k-Punkte
im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone für die Approximation der FERMI-Fläche der
Minoritäts- bzw. Majoritätselektronen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht verwendet.
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Zustände an der Fermienergie
Parallele magnetische Konfiguration
Ausgehend von den in Abbildung 6.7 dargestellten typischen Zuständen in einer Co9Cu7
(001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration werden für den ersten Schritt
des im Abschnitt 6.1 auf Seite 96 vorgestellten Klassifizierungsalgorithmus vier Klassen
von Zuständen vorgegeben. Sie werden durch folgende Bedingungen charakterisiert und die
Zuordnung der Zustände bei EF erfolgt in der angegebenen Reihenfolge, d. h. zuerst wird
der Zustand k daraufhin getestet, ob er die Vorgaben für einen ausgedehnten Zustand, dann
die eines Co-QWS, eines Cu-QWS und zuletzt die eines Grenzflächenzustandes erfüllt.
1. Ausgedehnte Zustände
Co Cu
1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
Für alle |ψ̊µk |2 = 1 gilt
0, 7 · ψ2 ≤ 1 ≤ 1, 3 · ψ2 , (F.1)
d. h. an allen Plätzen µ in der Elementarzelle der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht darf
der Wert von |ψ̊µk |2 nur um 30 % von der mittleren Aufenthaltswahrscheinlichkeit ψ 2
abweichen.
2. Co-Quantum-Well-Zustände
Co Cu
3 31 1 1 1 1 1 1 2 2 2 2 2 2 2
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Alle folgenden Bedingungen müssen erfüllt sein
1
7
∑
1 > ψ2 und
1
7
∑
2 < ψ2 und
1
7
∑
1 >
1
2
∑
3 und
1
7
∑
2 <
1
9
(∑
1 +
∑
3
)
, (F.2)
d. h. die AW von Co-QWS muß in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
im Mittel größer als ψ2 und in der Cu-Schicht im Mittel kleiner als ψ2 sein. Darüber-
hinaus soll die AW von Co-QWS in der Co-Schicht im Mittel größer als die AW auf
den Co-Grenzflächenplätzen sowie im Mittel in der gesamten Co-Schicht größer als in
der Cu-Schicht sein.
3. Cu-Quantum-Well-Zustände
Co Cu
3 32 2 2 2 2 2 2 2 2 1 1 1 1 1
Alle folgenden Bedingungen müssen erfüllt sein
1
5
∑
1 > ψ2 und
1
9
∑
2 < ψ2 und
1
5
∑
1 >
1
2
∑
3 und
1
9
∑
2 <
1
7
(∑
1 +
∑
3
)
, (F.3)
d. h. die AW von Cu-QWS muß in der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
im Mittel größer als ψ2 und in der Co-Schicht im Mittel kleiner als ψ2 sein. Darüber-
hinaus soll die AW von Cu-QWS in der Cu-Schicht im Mittel größer als die AW auf
den Cu-Grenzflächenplätzen sowie im Mittel in der gesamten Cu-Schicht größer als in
der Co-Schicht sein.
4. Grenzflächenzustände
Co Cu
3 3 4 42 2 2 2 2 2 2 1 1 1 1 1
Alle folgenden Bedingungen müssen erfüllt sein
1
7
∑
1 <
1
2
ψ2 und
1
5
∑
2 < ψ2 und
(
1
2
∑
3 > ψ2 oder
1
2
∑
4 > ψ2
)
, (F.4)
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d. h. die AW von Grenzflächenzuständen muß in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht im Mittel kleiner als die Hälfte von ψ 2 und in der Cu-Schicht im
Mittel kleiner als ψ2 sein. Darüberhinaus soll die AW von Grenzflächenzuständen auf
den Co- oder/und Cu-Grenzflächenplätzen im Mittel größer als ψ 2 sein.
Antiparallele magnetische Konfiguration
Im Falle der antiparallelen magnetischen Konfiguration einer Co9Cu7 (001) Vielfachschicht
ist die Elementarzelle doppelt so groß, wodurch sich die folgende Änderung der Vorgaben
zur Klassifizierung der Zustände an der FERMI-Energie ergibt: die QWS bzw. Grenzflächen-
zustände können nun wahlweise in jeder der entsprechenden Schichten bzw. an jeder Grenz-
fläche oder aber nur in jeder zweiten der entsprechenden Schichten bzw. an jeder zweiten
Grenzfläche auftreten. Dies wird dahingehend berücksichtigt, daß in Analogie zur paralle-
len magnetischen Konfiguration analoge Bedingungen gestellt werden, die aber durch eine
zusätzliche Oder-Verknüpfung das wahlweise Auftreten von QWS bzw. Grenzflächenzustän-
den berücksichtigen. Als Beispiel sei die erste Bedingung für die Klasse der Co-QWS ange-
führt (vergleiche (F.2)), die nun lautet
1
7
∑
1 > ψ2 oder
1
7
∑
4 > ψ2 .
Dabei wird davon ausgegangen, daß die AW in der ersten Co-Schicht der antiferromagne-
tischen Elementarzelle der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht mit 1 und die AW in der zweiten
Co-Schicht mit 4 bezeichnet wird. Es ist offensichtlich, daß die Bedingung für die ausge-
dehnten Zustände im Falle der antiferromagnetischen Konfiguration der Co9Cu7 (001) Viel-
fachschicht einfach übernommen werden kann.
Fe/Cr-Vielfachschichten
Alle oben aufgeführten Bedingungen werden in gleicher Art und Weise für die Fe9Cr7 (001)
Vielfachschichten verwendet, indem an die Stelle des Co bzw. Cu nun Fe bzw. Cr treten.
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Eine wesentliche Grundlage für das Verständnis der Transporteigenschaften von magneti-
schen Vielfachschichten in Abhängigkeit von der Defektsorte liefert die lokale Zustands-
dichte (local density of states – LDOS). Darum werden zunächst die auf der Grundlage von
selbstkonsistenten Defektrechnungen (siehe Kapitel 7) erhaltenen lokalen Zustandsdichten
von 3d- und 4d-Übergangsmetalldefekten in den zentralen Lagen und auf den Grenzflächen-
plätzen der Co/Cu- und Fe/Cr-Vielfachschichten diskutiert, bevor auf die Änderungen der
Ladungen und Momente eingegangen wird.
G.1. Co/Cu-Vielfachschichten
Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten für 3d- und 4d-Übergangsmetalldefekte werden in
den Abbildungen G.1–G.8 dargestellt. Dabei ist zu beachten, daß Co in Co bzw. Cu in Cu
die Zustandsdichten der zugehörigen Wirtskristallatome kennzeichnen (vergleiche Kapitel 6
auf Seite 93). Die LDOS sind in den Abbildungen von links nach rechts entsprechend den
Positionen der Defekte in der Elementarzelle angeordnet, d. h. beginnend mit der zentralen
Co-Lage, über die Co- und Cu-Grenzflächenplätze bis zur zentralen Cu-Lage. Wie bereits
im Kapitel 7 angeführt, stimmen die LDOS in den zentralen Lagen sehr gut mit den LDOS
der Defekte im Co- bzw. Cu-Volumen überein (für einen Vergleich siehe auch STEPANYUK
et al. 1994, BRASPENNING et al. 1984).
So sind für Ni-Defekte in der zentralen Co-Lage aufgrund des stärkeren elektrostatischen
Potentials die d-Zustände des Minoritätsbandes stärker aufgefüllt und das gesamte Band
verschiebt sich zu tieferen Energien. Dagegen ist die LDOS der Majoritätselektronen von
Ni im Vergleich zu der von Co nahezu ungeändert. Mit geringer werdender Anzahl von
Co-Nachbaratomen verschiebt sich spektrales Gewicht innerhalb des d-Bandes von Ni zu
höheren Energien und bereits für Ni-Defekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz ist die Heraus-
bildung eines virtuell gebundenen Zustandes (virtual bond state – VBS) unterhalb der FER-
MI-Energie in beiden Spinrichtungen zu beobachten. Diese Resonanz liegt für Ni-Defekte in
der zentralen Cu-Lage energetisch etwas höher und beide Spinrichtungen sind entartet.
Analoge Aussagen gelten für Cu-Defekte in der Co-Schicht, nur daß in diesem Falle die
LDOS beider Spinrichtungen eine Verschiebung des spektralen Gewichtes innerhalb des d-
Bandes zu niedrigeren Energien aufweist (vergleiche die Ausführungen im Abschnitt 7.1).
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Abbildung G.1: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.2: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cu-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.3: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.4: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cu-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.5: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.6: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cu-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.7: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Co-Schicht und auf dem Co-Grenzflächenplatz der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.8: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cu-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cu-Schicht der Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
237
G. Anhang zu den selbstkonsistenten Defektrechnungen
Die d-Zustände des Zn-Defektes sind voll besetzt und durch die Wechselwirkung mit dem
d-Band der Co- bzw. Cu-Schicht etwas verbreitert. Die Lage der d-Zustände des Zn-Defektes
verschiebt sich mit abnehmender Anzahl von Co-Nachbaratomen zu niedrigeren Energien.
Für Fe-Defekte in der zentralen Co-Lage bildet sich in der LDOS der Minoritätselektro-
nen oberhalb von EF ein virtuell gebundener Zustand deutlich aus. Die Verschiebung der
Minoritäts-LDOS zu höheren Energien beruht auf dem Wechselspiel eines lokal schwäche-
ren und somit weniger attraktiven COULOMB-Potentials mit einem stärkeren Austauschpo-
tential am Fe-Platz. Das größere Austauschpotential und das kleinere COULOMB-Potential
wirken für die Majoritätselektronen des Fe in die entgegengesetzte und für die Minoritäts-
elektronen in die gleiche Richtung. Somit bleibt die LDOS der Majoritätselektronen nahezu
ungeändert und und die d-Zustände fast besetzt. Die LDOS der Minoritätselektronen wird
dagegen entleert. Mit abnehmender Anzahl von Co-Nachbarn verschiebt sich innerhalb des
d-Bandes der Minoritätselektronen spektrales Gewicht zu niedrigeren Energien und der VBS
liegt schließlich für Fe-Defekte in der zentralen Cu-Lage direkt an der FERMI-Energie. Für
diese Defektposition findet sich in der Majoritätszustandsdichte ein ausgeprägter VBS, wel-
cher an der oberen Kante des Cu-d-Bandes liegt.
Mn-Defekte und die Defekte am Anfang der 3d-Reihe zeigen ein davon abweichendes
Verhalten. Das mit abnehmender Valenz schwächer werdende elektrostatische Potential kann
nicht länger durch das zunehmende Austauschpotential ausgeglichen werden, da sich das
magnetische Moment nicht wesentlich vergrößern kann. Somit liegt für die Majoritätselek-
tronen eines Mn-Defektes in der zentralen Co-Lage ein VBS nahe E F vor. Dieser wird leicht
entleert, wodurch der ferromagnetische Zustand des Defektmomentes destabilisiert wird. Es
existieren für Mn-Defekte in der Co-Schicht numerisch tatsächlich zwei Lösungen für das
Defektmoment, wobei in der Co-Schicht der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht die ferromagne-
tische Lösung bevorzugt wird (siehe unten).
Für die 3d-Übergangsmetalldefekte Sc, Ti, V und Cr existiert dagegen nur die antiferro-
magnetische Lösung. Da diese Defekte kleinere magnetische Momente aufweisen, liegen die
VBS beider Spinrichtungen bei gleichen Energien oberhalb der FERMI-Energie. Die LDOS
der Minoritätselektronen ist gegenüber der LDOS der Majoritätselektronen stärker besetzt.
Mit abnehmender Valenzladung verschwindet dieser Unterschied und die VBS verschieben
sich zu höheren Energien. Auf dem Co-Grenzflächenplatz ist eine leichte Verschiebung der
VBS zu niedrigeren Energien zu beobachten. Diese Tendenz setzt sich für die frühen 3d-
Übergangsmetalldefekte auf dem Cu-Grenzflächenplatz fort, eine Folge des starken Einflus-
ses der benachbarten Co-Schicht.
In der zentralen Cu-Lage findet sich wiederum ein deutlicher VBS unterhalb von E F in
der LDOS der Majoritätselektronen des Mn-Defektes. Dieser verschiebt sich mit abnehmen-
der Valenzladung zu höheren Energien. Für V-Defekte liegt er direkt an der FERMI-Energie.
Ti und Sc weisen Spinentartung und zunehmend verbreiterte Resonanzzustände auf.
Die 4d-Übergangsmetalldefekte unterscheiden sich von den 3d-Übergangsmetalldefek-
ten in der Co- bzw. Cu-Schicht vor allem durch die räumlich stärker ausgedehnten 4d-
Wellenfunktionen. Darüberhinaus liegen die 4d-Zustände meist energetisch tiefer als die
entsprechenden 3d-Zustände. Die größere räumliche Ausdehnung der 4d-Wellenfunktion
führt zu einer stärkeren Hybridisierung mit den Co-Valenzzuständen und damit zu breite-
ren Defektniveaus. Die stärkere Hybridisierung und die kleineren Austauschintegrale sind
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ungünstig für die Ausbildung von Magnetismus, als Folge sind 4d-Übergangsmetalldefekte
in paramagnetischen Wirtskristallen nichtmagnetisch (BRASPENNING et al. 1984). Dies ist
der Fall für 4d-Übergangsmetalldefekte in der zentralen Cu-Lage. In Ferromagneten jedoch
induziert der Wirtskristall ein magnetisches Moment am Platz der 4d-Übergangsmetallde-
fekte. In Analogie zur 3d-Reihe ändert das Defektmoment seine Orientierung in der Mitte
der 4d-Reihe, so daß in der zentralen Co-Lage positive Momente für Ag, Pd, Rh und Ru,
aber negative für Tc, Mo, Nb, . . . vorliegen (siehe Abbildung 7.4).
Die lokalen Zustandsdichten der 4d-Übergangsmetalldefekte in der zentralen Co-Lage
sind durch eine Zwei-Peak-Struktur gekennzeichnet (STEPANYUK et al. 1994), verursacht
durch die starke 4d-Hybridisierung mit den 3d-Zuständen der Co-Schicht. Die zwei Peaks
finden sich am unteren und oberen Ende des 4d-Bandes in beiden Spinrichtungen. Somit
weisen Minoritäts- und Majoritätselektronen vergleichbare Zustandsdichten mit nur gerin-
ger Austauschaufspaltung auf. Da für Rh und mehr noch für Ru die auslaufende Schulter des
oberen Peaks im Majoritätsband die FERMI-Energie schneidet, sind die 4d-Zustände teil-
weise entleert und das Kriterium für starken Magnetismus ist nicht erfüllt. Bereits für Tc
ist dieser Peak stärker verbreitert und nahezu unbesetzt. Für die frühen 4d-Elemente schiebt
sich dieser Peak völlig über die FERMI-Energie hinweg und die LDOS beider Spinrichtungen
werden kontinuierlich entleert.
4d-Übergangsmetalldefekte auf dem Co-Grenzflächenplatz unterscheiden sich von der
LDOS in der zentralen Co-Lage dahingehend, daß zum einen die VBS deutlich verbreitert
sind und zum anderen spektrales Gewicht von den Bandkanten über das gesamte 4d-Band
verteilt wird.
Die 4d-Zustände von Ag-Defekten in der Co-Schicht liegen bereits energetisch so tief,
daß nur noch eine geringe Hybridisierung mit den 3d-Zuständen des Co vorliegt. Gleiches
gilt für Ag-Defekte in der Cu-Schicht.
4d-Übergangsmetalldefekte in der zentralen Lage der Cu-Schicht weisen ebenfalls ei-
ne Zwei-Peak-Struktur auf. Liegt der Peak an der oberen Bandkante für Pd noch deutlich
unter der FERMI-Energie, so fließt er mit abnehmender Valenzladung förmlich auseinan-
der und verschiebt sich etwas zu höheren Energien. 4d-Übergangsmetalldefekte auf dem
Cu-Grenzflächenplatz spiegeln sowohl den Einfluß der Co- als auch der Cu-Nachbaratome
deutlich wieder.
Lokale magnetische Momente
In den Abbildungen G.9 und G.10 werden die lokalen magnetischen Momente von 3d-Über-
gangsmetalldefekten auf allen möglichen Positionen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration dargestellt, wobei ausgehend von
Gesamtenergierechnungen unter Verwendung der verallgemeinerten LLOYDschen Formel
auch der energetisch weniger bevorzugte Defektzustand in die Abbildung einbezogen ist.
Außerdem wird die berechnete Energiedifferenz in mRy des instabileren Defektzustandes
angegeben.
In Übereinstimmung mit den Aussagen von STEPANYUK et al. (1994) findet man in der
Mitte der Co-Schicht für Mn zwei mögliche Defektzustände mit ähnlich großen Momen-
ten, wobei die ferromagnetische Lösung um den geringen Betrag von 5 mRy gegenüber
der antiferromagnetischen bevorzugt wird. Auf dem Co-Grenzflächenplatz beträgt der Ener-
gieunterschied beider Defektzustände des Mn 14 mRy. Darüberhinaus findet man auf dem
Co-Grenzflächenplatz ein zweiten möglichen Fe-Defektzustand.
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Abbildung G.9: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten in
der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Die ge-
strichelten Balken entsprechen dem lokalen magnetischen Moment eines zweiten
möglichen Defektzustands, welcher jedoch um den gekennzeichneten Betrag in mRy
energetisch ungünstiger ist (Gesamtenergierechnung unter Verwendung der verallge-
meinerten LLOYDschen Formel).
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Abbildung G.10: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten
in der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration.
Die gestrichelten Balken entsprechen dem lokalen magnetischen Moment eines zwei-
ten möglichen Defektzustandes, welcher jedoch um den gekennzeichneten Betrag in
mRy energetisch ungünstiger ist (Gesamtenergierechnung unter Verwendung der ver-
allgemeinerten LLOYDschen Formel).
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Aufgrund des starken Einflusses der benachbarten Co-Schicht und der geringen Polari-
sierung des Wirtskristall auf dem Cu-Grenzflächenplatz ist eine Verbreiterung des Gebietes
zweier möglicher Defektzustände zu verzeichnen, zu welchem nun Cr, Mn und Fe gezählt
werden. Für Cr ist die antiferromagnetische Lösung energetisch um 8 mRy bevorzugt, wo-
hingegen es die ferromagnetische Lösung für Mn um 21 mRy und für Fe um 43 mRy ist.
Somit ist diese Situation vergleichbar mit der von 3d-Übergangsmetalldefekten in Nickel
(ZELLER 1987a).
In der Mitte der Cu-Schicht macht sich die langreichweitige magnetische Wechselwir-
kung insofern bemerkbar, da V- und Cr-Defekte entsprechend ihrer Position abwechselnd
die ferromagnetische bzw. antiferromagnetische Ausrichtung ihres Defektmomentes bevor-
zugen. Allerdings ist der energetische Unterschied bereits für Cr verschwindend gering. Mn,
Fe und Co-Defekte weisen ebenfalls zwei mögliche Defektzustände auf, wobei jedoch die
ferromagnetische leicht bevorzugt ist. Damit läßt sich zusammenfassend festhalten, daß 3d-
Übergangsmetalldefekte, welche ein magnetisches Moment in Cu ausbilden, in der Regel
beide Defektzustände realisieren können. Dies ist dahingehend interessant, weil durch Kri-
stallstörungen in der Vielfachschicht ein Defektzustand bevorzugt oder beide Defektzustän-
de in räumlich voneinander getrennten Bereichen realisiert werden können. Da die beiden
Defektzustände zu einem unterschiedlichen Streuverhalten führen, kann es zu einer ausge-
sprochen komplexen Abhängigkeit des GMR von der Probenpräparation kommen. Jedoch
zeigen die Ergebnisse aus Kapitel 8, daß Übergangsmetalldefekte in der Cu-Schicht kaum
einen Einfluß auf den GMR haben.
Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente
In den folgenden Tabellen werden die Änderungen der Ladungen und magnetischen Mo-
mente um die Übergangsmetalldefekte in den Volumenmaterialien Co und Cu sowie in
den Schichtmitten und auf den Grenzflächenplätzen der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in
paralleler magnetischer Konfiguration dargestellt. Dabei bezeichnet 1Q0 die Änderung
der Ladung in der WIGNER-SEITZ-Zelle am Defektplatz µ0 bezüglich der Ladung des je-
weiligen Wirtskristallatoms. Mit 1Qn wird die totale Änderung der Ladung in der n-ten
Nachbarschaftssphäre des Defektatoms angegeben, wobei in den Vielfachschichten mit te-
tragonaler Symmetrie diese Nachbarschaftssphären zusätzlich lagenweise aufgespalten wer-
den. Der Lagenindex entspricht im Falle der betrachteten Co/Cu-Vielfachschichten dem In-
µ 13 14 15 16 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
Abbildung G.11: Schematische Darstellung der Elementarzelle einer Co9Cu7 (001)
Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Zusätzlich zu der Abbil-
dung 6.1 ist der Lagenindex µ angegeben.
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Tabelle G.1: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Co (Gitterkonstante a = 6,76 a0).
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -6.618 -5.615 -4.500 -3.366 -2.217 -1.124 0 1.101 2.102 2.930
1Q1 1 0.711 0.691 0.560 0.413 0.248 0.138 0 -0.105 -0.096 0.102
1Q2 1 -0.043 -0.041 -0.037 -0.030 -0.021 -0.008 0 0.004 0.001 -0.013
1Qcl -5.950 -4.966 -3.977 -2.983 -1.990 -0.994 0 1.000 2.007 3.020
1Q -5.986 -4.942 -3.844 -2.822 -2.197 -1.005 0 0.885 1.964 3.023
m0loc 1 -0.309 -0.638 -1.209 -2.245 2.711 2.571 1.640 0.628 0.064 -0.090
δm1loc 1 -0.157 -0.176 -0.172 -0.150 -0.033 -0.015 0 0.008 -0.005 -0.045
δm2loc 1 -0.009 -0.006 -0.002 -0.005 0.024 0.006 0 -0.004 -0.008 -0.007
1mcl -3.889 -4.423 -4.930 -5.722 0.821 0.782 0 -0.941 -1.678 -2.313
1m -3.554 -4.027 -4.456 -5.155 0.583 0.713 0 -0.833 -1.506 -2.096
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
1Q0 1 -6.872 -6.075 -5.079 -3.958 -2.766 -1.556 -0.393 0.697 1.645
1Q1 1 1.043 1.232 1.218 1.082 0.873 0.633 0.447 0.351 0.417
1Q2 1 -0.077 -0.080 -0.079 -0.078 -0.073 -0.053 -0.032 -0.024 -0.028
1Qcl -5.906 -4.923 -3.940 -2.954 -1.966 -0.976 0.021 1.024 2.035
1Q -6.159 -5.144 -4.110 -3.036 -2.033 -1.153 -0.084 0.982 2.049
m0loc 1 -0.196 -0.352 -0.513 -0.581 -0.248 0.459 0.543 0.260 0.033
δm1loc 1 -0.202 -0.233 -0.255 -0.255 -0.191 -0.068 -0.009 0.000 -0.022
δm2loc 1 -0.001 0.002 0.009 0.023 0.046 0.049 0.026 0.008 0.001
1mcl -4.264 -4.778 -5.160 -5.145 -3.906 -1.704 -1.050 -1.329 -1.871
1m -3.807 -4.327 -4.671 -4.613 -3.535 -1.713 -1.037 -1.180 -1.654
Tabelle G.2: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die Über-
gangsmetalldefekte in fcc Volumen-Cu (Gitterkonstante a = 6,76 a0). Die Angaben
zu den magnetischen Momenten der 4d-Übergangsmetalldefekte wurden weggelas-
sen, da diese in Cu nichtmagnetisch sind.
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -8.764 -7.729 -6.589 -5.445 -4.367 -3.234 -2.067 -0.977 0 0.805
1Q1 1 0.753 0.714 0.581 0.447 0.364 0.234 0.076 -0.016 0 0.197
1Q2 1 0.034 0.028 0.015 0.005 0.007 0.001 -0.010 -0.010 0 0.009
1Qcl -7.977 -6.987 -5.993 -4.993 -3.995 -2.998 -2.002 -1.003 0 1.010
1Q -7.235 -6.194 -5.379 -4.680 -3.589 -2.762 -2.262 -1.300 0 1.250
m0loc 1 0 0 0.930 2.953 3.427 2.565 1.024 0 0 0
δm1loc 1 0 0 0.014 0.032 0.025 0.011 0.001 0 0 0
δm2loc 1 0 0 -0.002 -0.007 -0.008 -0.007 -0.003 0 0 0
1mcl 0 0 1.089 3.295 3.675 2.653 1.019 0 0 0
1m 0 0 0.934 2.889 3.285 2.392 1.039 0 0 0
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
1Q0 1 -9.026 -8.200 -7.153 -5.997 -4.801 -3.606 -2.444 -1.364 -0.440
1Q1 1 1.039 1.208 1.165 1.020 0.837 0.650 0.489 0.403 0.473
1Q2 1 0.042 0.034 0.020 0.001 -0.015 -0.026 -0.029 -0.021 -0.008
1Qcl -7.945 -6.959 -5.969 -4.976 -3.980 -2.982 -1.984 -0.982 0.025
1Q -7.204 -6.190 -5.298 -4.520 -3.781 -2.992 -2.066 -0.979 0.172
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Tabelle G.3: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 3d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Co-Schicht (oberer Teil) und auf dem Co-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -6.636 -5.609 -4.487 -3.357 -2.206 -1.117 0 1.094 2.089 2.915
1Q1 16 0.254 0.218 0.165 0.121 0.064 0.037 0 -0.028 -0.018 0.049
1 0.241 0.245 0.202 0.149 0.092 0.051 0 -0.040 -0.041 0.028
2 0.241 0.230 0.185 0.136 0.081 0.045 0 -0.034 -0.031 0.037
1Q2 15 -0.010 -0.008 -0.005 -0.004 -0.002 -0.001 0 0.001 -0.000 -0.003
1 -0.031 -0.031 -0.027 -0.021 -0.015 -0.007 0 0.004 0.003 -0.007
3 -0.007 -0.007 -0.006 -0.005 -0.004 -0.001 0 0.001 0.000 -0.002
1Qcl -5.948 -4.962 -3.973 -2.981 -1.989 -0.994 0 0.998 2.002 3.016
1Q -5.842 -4.856 -3.872 -2.948 -2.011 -0.900 0 0.838 1.916 3.016
m0loc 1 -0.315 -0.657 -1.234 -2.258 2.708 2.567 1.642 0.635 0.067 -0.091
δm1loc 16 -0.060 -0.052 -0.039 -0.029 -0.015 -0.009 0 0.007 0.004 -0.012
1 -0.162 -0.184 -0.181 -0.158 -0.036 -0.017 0 0.009 -0.003 -0.045
2 -0.159 -0.177 -0.172 -0.150 -0.033 -0.015 0 0.008 -0.005 -0.047
δm2loc 15 0.014 0.011 0.008 0.006 0.003 0.002 0 -0.001 -0.000 0.004
1 -0.009 -0.006 -0.002 -0.005 0.024 0.006 0 -0.004 -0.008 -0.007
3 -0.009 -0.005 -0.001 -0.005 0.023 0.006 0 -0.004 -0.008 -0.007
1mcl -3.513 -3.968 -4.448 -5.269 0.852 0.794 0 -0.935 -1.630 -2.180
1m -3.463 -3.861 -4.213 -4.869 0.508 0.660 0 -0.802 -1.461 -2.037
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 5 -6.645 -5.607 -4.479 -3.350 -2.223 -1.127 0 1.097 2.085 2.904
1Q1 4 0.255 0.240 0.192 0.141 0.090 0.049 0 -0.038 -0.036 0.033
5 0.274 0.277 0.227 0.166 0.103 0.058 0 -0.043 -0.038 0.043
6 0.185 0.178 0.143 0.107 0.070 0.039 0 -0.032 -0.034 0.021
1Q2 3 -0.009 -0.015 -0.015 -0.011 -0.007 -0.003 0 0.004 0.006 0.003
5 -0.021 -0.034 -0.035 -0.026 -0.017 -0.008 0 0.006 0.009 0.001
7 0.005 0.004 0.002 0.001 0.001 0.001 0 -0.000 0.001 0.002
1Qcl -5.957 -4.957 -3.965 -2.973 -1.984 -0.991 0 0.993 1.994 3.008
1Q -5.779 -4.726 -3.667 -2.747 -1.963 -0.877 0 0.812 1.951 3.093
m0loc 5 -0.213 -0.505 -1.085 -2.380 3.004 2.605 1.571 0.484 0.026 -0.063
δm1loc 4 -0.157 -0.178 -0.171 -0.139 -0.032 -0.017 0 0.012 0.001 -0.039
5 -0.231 -0.268 -0.255 -0.211 -0.042 -0.023 0 0.007 -0.018 -0.077
6 -0.010 -0.015 -0.021 -0.033 0.022 0.010 0 -0.005 -0.007 -0.008
δm2loc 3 -0.004 0.008 0.015 0.005 0.019 0.005 0 -0.009 -0.017 -0.015
5 -0.013 -0.002 0.005 -0.006 0.023 0.008 0 -0.004 -0.009 -0.009
7 0.003 0.005 0.006 0.006 0.001 -0.001 0 0.001 0.002 0.003
1mcl -3.427 -3.917 -4.409 -5.496 1.339 0.952 0 -1.056 -1.691 -2.179
1m -3.146 -3.572 -3.986 -4.959 1.115 0.848 0 -0.945 -1.547 -2.007
dex µ, welcher die Position des Atoms bezüglich der Basis angibt. Die Elementarzelle der
Co9Cu7 (001) Vielfachschicht enthält 16 Basisatome. In der hier verwendeten Notation ent-
sprechen µ = 1 der zentralen Co-Lage, µ = 5 dem Co-Grenzflächenplatz, µ = 6 dem
Cu-Grenzflächenplatz und µ = 9 der zentralen Cu-Lage (siehe Abbildung G.11).
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Tabelle G.4: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 3d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht (oberer Teil) und auf dem Cu-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 9 -8.756 -7.694 -6.549 -5.416 -4.341 -3.209 -2.049 -0.969 0 0.810
1Q1 8 0.264 0.249 0.202 0.155 0.126 0.080 0.025 -0.006 0 0.065
9 0.263 0.258 0.214 0.164 0.133 0.088 0.032 -0.002 0 0.065
10 0.255 0.237 0.191 0.147 0.119 0.075 0.022 -0.007 0 0.065
1Q2 7 -0.001 -0.007 -0.010 -0.008 -0.006 -0.006 -0.006 -0.003 0 0.001
9 0.012 -0.002 -0.010 -0.011 -0.007 -0.010 -0.014 -0.010 0 0.005
11 0.002 0.001 -0.000 -0.001 -0.000 -0.001 -0.002 -0.002 0 0.001
1Qcl -7.960 -6.957 -5.962 -4.971 -3.977 -2.983 -1.992 -0.999 0 1.011
1Q -7.236 -6.194 -5.380 -4.668 -3.580 -2.763 -2.262 -1.296 0 1.238
m0loc 9 -0.000 0.003 0.944 2.945 3.399 2.529 0.982 0.001 0 0.000
δm1loc 8 -0.000 -0.000 0.014 0.032 0.025 0.011 0.001 0.000 0 0.000
9 0.001 0.001 0.015 0.032 0.024 0.011 0.001 0.000 0 0.000
10 -0.000 0.000 0.015 0.032 0.024 0.011 0.001 0.000 0 0.000
δm2loc 7 0.001 0.001 -0.001 -0.006 -0.007 -0.007 -0.003 -0.000 0 0.000
9 -0.000 -0.000 -0.002 -0.007 -0.008 -0.007 -0.003 0.000 0 0.000
11 0.000 0.000 -0.002 -0.006 -0.008 -0.007 -0.003 0.000 0 0.000
1mcl 0.000 0.005 1.112 3.289 3.643 2.615 0.980 0.003 0 -0.003
1m -0.000 0.005 0.951 2.885 3.256 2.363 1.003 0.005 0 -0.006
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 6 -8.731 -7.676 -6.543 -5.418 -4.305 -3.198 -2.071 -0.981 0 0.815
1Q1 5 0.311 0.289 0.233 0.182 0.122 0.073 0.023 -0.009 0 0.075
6 0.247 0.245 0.203 0.155 0.127 0.088 0.038 -0.000 0 0.062
7 0.234 0.227 0.192 0.152 0.110 0.078 0.036 0.001 0 0.061
1Q2 4 -0.015 -0.022 -0.023 -0.018 -0.012 -0.009 -0.005 -0.002 0 -0.003
6 -0.005 -0.018 -0.023 -0.021 -0.017 -0.015 -0.013 -0.008 0 0.001
8 0.005 0.003 0.002 0.000 -0.000 -0.000 -0.001 -0.002 0 0.001
1Qcl -7.954 -6.952 -5.959 -4.968 -3.975 -2.983 -1.992 -1.000 0 1.013
1Q -7.536 -6.486 -5.499 -4.566 -3.803 -2.769 -1.901 -1.092 0 1.182
m0loc 6 -0.174 -0.444 -1.024 -2.386 3.049 2.535 1.466 0.396 0.013 -0.043
δm1loc 5 -0.229 -0.241 -0.208 -0.157 -0.030 -0.001 0.026 0.030 0 -0.053
6 -0.020 -0.023 -0.022 -0.021 0.011 0.007 0.008 0.007 0 -0.008
7 -0.004 -0.007 -0.013 -0.025 0.026 0.014 0.005 0.001 0 -0.001
δm2loc 4 0.014 0.037 0.052 0.043 0.030 0.024 0.021 0.014 0 -0.002
6 -0.000 0.002 0.005 0.007 -0.003 -0.002 0.001 0.002 0 -0.001
8 -0.002 -0.000 0.002 0.006 -0.007 -0.007 -0.003 -0.000 0 -0.000
1mcl -1.190 -1.496 -1.936 -3.136 3.071 2.609 1.628 0.558 0 -0.310
1m -1.123 -1.381 -1.727 -2.816 2.690 2.325 1.444 0.488 0 -0.319
Weiterhin ist 1Qcl = 1Q0 + 1Q1 + 1Q2 die totale Ladungsänderung des Defekt-
clusters. 1Q ist die unter Verwendung der verallgemeinerten LLOYDschen Formel (4.30)
berechnete totale Ladungsänderung des Defektsystems in bezug auf den Wirtskristall. An
dieser Stelle sei darauf hingewiesen, daß zum besseren Vergleich im Falle von 4d-Über-
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Tabelle G.5: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 4d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Co-Schicht (oberer Teil) und auf dem Co-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 1 -6.930 -6.088 -5.060 -3.925 -2.731 -1.528 -0.377 0.700 1.645
1Q1 16 0.416 0.422 0.382 0.319 0.246 0.178 0.133 0.116 0.147
1 0.330 0.419 0.426 0.384 0.312 0.225 0.155 0.116 0.132
2 0.361 0.415 0.404 0.355 0.285 0.207 0.147 0.117 0.139
1Q2 15 -0.019 -0.017 -0.014 -0.011 -0.008 -0.006 -0.005 -0.005 -0.007
1 -0.052 -0.058 -0.058 -0.057 -0.052 -0.038 -0.024 -0.017 -0.020
3 -0.012 -0.013 -0.013 -0.013 -0.012 -0.009 -0.005 -0.004 -0.004
1Qcl -5.907 -4.918 -3.933 -2.947 -1.961 -0.972 0.023 1.024 2.033
1Q -6.132 -5.055 -4.066 -3.065 -2.076 -1.131 -0.072 0.976 2.030
m0loc 1 -0.196 -0.366 -0.536 -0.593 -0.226 0.468 0.540 0.258 0.033
δm1loc 16 -0.099 -0.100 -0.091 -0.076 -0.058 -0.042 -0.032 -0.028 -0.035
1 -0.200 -0.242 -0.270 -0.271 -0.199 -0.071 -0.011 -0.001 -0.022
2 -0.204 -0.236 -0.257 -0.255 -0.187 -0.065 -0.008 0.000 -0.022
δm2loc 15 0.025 0.023 0.019 0.015 0.012 0.008 0.007 0.006 0.009
1 -0.004 0.001 0.008 0.023 0.046 0.048 0.025 0.008 0.000
3 -0.001 0.002 0.010 0.025 0.048 0.048 0.025 0.008 0.000
1mcl -3.843 -4.292 -4.585 -4.511 -3.403 -1.641 -1.171 -1.451 -1.914
1m -3.622 -4.137 -4.400 -4.248 -3.206 -1.646 -1.073 -1.215 -1.657
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 5 -6.942 -6.084 -5.041 -3.896 -2.704 -1.514 -0.367 0.709 1.645
1Q1 4 0.371 0.431 0.417 0.364 0.291 0.215 0.154 0.119 0.140
5 0.373 0.461 0.461 0.408 0.318 0.221 0.147 0.110 0.137
6 0.273 0.329 0.323 0.287 0.237 0.184 0.137 0.108 0.121
1Q2 3 -0.004 -0.019 -0.026 -0.027 -0.024 -0.017 -0.010 -0.004 -0.002
5 -0.018 -0.047 -0.063 -0.068 -0.062 -0.045 -0.028 -0.016 -0.012
7 0.006 0.004 0.003 0.000 -0.002 -0.003 -0.004 -0.003 -0.001
1Qcl -5.940 -4.925 -3.925 -2.933 -1.946 -0.960 0.029 1.024 2.028
1Q -5.948 -4.884 -3.850 -2.838 -1.948 -1.059 -0.058 0.984 2.067
m0loc 5 -0.128 -0.263 -0.394 -0.386 0.023 0.514 0.437 0.169 0.010
δm1loc 4 -0.203 -0.236 -0.256 -0.243 -0.166 -0.068 -0.017 -0.001 -0.020
5 -0.280 -0.339 -0.374 -0.350 -0.215 -0.062 -0.004 -0.002 -0.039
6 -0.015 -0.018 -0.019 -0.015 0.000 0.010 0.005 -0.003 -0.008
δm2loc 3 -0.007 0.013 0.031 0.052 0.067 0.054 0.028 0.004 -0.006
5 -0.018 -0.003 0.014 0.037 0.056 0.048 0.025 0.007 -0.001
7 0.002 0.004 0.006 0.008 0.007 0.003 0.001 0.001 0.001
1mcl -3.764 -4.200 -4.468 -4.182 -2.773 -1.288 -1.072 -1.394 -1.836
1m -3.375 -3.819 -4.051 -3.767 -2.571 -1.293 -1.016 -1.244 -1.656
gangsmetalldefekten nur die Änderungen der Valenzladung am Defektplatz angegeben wer-
den. Die Änderung der Ladung erhält man, indem 18 Elektronenladungen zu 1Q0 bzw.
1Qcl und 1Q addiert werden.
Mit m0loc wird das lokale magnetische Moment des Defektatoms in Einheiten von µB
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Tabelle G.6: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 4d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cu-Schicht (oberer Teil) und auf dem Cu-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Co9Cu7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 9 -9.052 -8.174 -7.094 -5.927 -4.736 -3.553 -2.407 -1.344 -0.432
1Q1 8 0.356 0.416 0.398 0.346 0.282 0.218 0.163 0.135 0.161
9 0.344 0.422 0.415 0.367 0.303 0.236 0.177 0.142 0.163
10 0.361 0.408 0.386 0.333 0.271 0.210 0.159 0.133 0.159
1Q2 7 0.009 -0.005 -0.013 -0.017 -0.018 -0.016 -0.013 -0.008 -0.004
9 0.031 0.004 -0.015 -0.029 -0.036 -0.038 -0.034 -0.022 -0.010
11 0.003 0.000 -0.002 -0.004 -0.006 -0.007 -0.007 -0.005 -0.003
1Qcl -7.949 -6.930 -5.926 -4.931 -3.940 -2.951 -1.962 -0.969 0.033
1Q -7.229 -6.206 -5.315 -4.533 -3.784 -2.982 -2.052 -0.971 0.190
m0loc 9 -0.000 0.001 0.003 0.003 0.003 0.004 0.002 0.000 -0.000
δm1loc 8 -0.000 -0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 -0.000
9 0.001 0.001 0.001 0.001 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
10 -0.000 -0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 -0.000
δm2loc 7 0.000 0.001 0.001 0.001 0.000 0.000 -0.000 -0.000 -0.000
9 -0.000 -0.000 -0.000 -0.000 -0.000 -0.000 0.000 0.000 0.000
11 -0.000 0.000 0.000 0.000 -0.000 0.000 0.000 -0.000 -0.000
1mcl 0.001 0.004 0.008 0.008 0.008 0.008 0.005 0.002 0.000
1m -0.001 0.003 0.007 0.009 0.010 0.012 0.010 0.005 0.000
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 6 -9.034 -8.155 -7.093 -5.943 -4.756 -3.577 -2.435 -1.365 -0.439
1Q1 5 0.445 0.495 0.471 0.409 0.326 0.243 0.180 0.151 0.181
6 0.313 0.392 0.391 0.347 0.289 0.229 0.174 0.141 0.158
7 0.330 0.385 0.376 0.336 0.280 0.221 0.171 0.140 0.156
1Q2 4 -0.010 -0.027 -0.034 -0.035 -0.030 -0.023 -0.016 -0.010 -0.009
6 0.008 -0.018 -0.034 -0.042 -0.044 -0.040 -0.032 -0.022 -0.013
8 0.007 0.005 0.002 -0.000 -0.003 -0.005 -0.005 -0.004 -0.002
1Qcl -7.941 -6.923 -5.921 -4.927 -3.939 -2.952 -1.963 -0.970 0.033
1Q -7.707 -6.633 -5.665 -4.752 -3.891 -2.974 -1.968 -0.938 0.146
m0loc 6 -0.097 -0.216 -0.318 -0.246 0.145 0.468 0.360 0.127 0.004
δm1loc 5 -0.308 -0.342 -0.345 -0.288 -0.161 -0.045 0.008 0.012 -0.025
6 -0.021 -0.025 -0.025 -0.016 -0.001 0.012 0.015 0.009 -0.000
7 -0.004 -0.007 -0.007 -0.002 0.009 0.013 0.008 0.004 0.001
δm2loc 4 0.010 0.040 0.069 0.092 0.093 0.071 0.047 0.026 0.013
6 -0.001 0.001 0.005 0.007 0.006 0.003 0.003 0.002 0.000
8 -0.002 -0.001 0.001 0.001 -0.001 -0.003 -0.002 -0.001 -0.000
1mcl -1.441 -1.681 -1.750 -1.360 -0.362 0.456 0.529 0.248 -0.093
1m -1.232 -1.503 -1.531 -1.156 -0.320 0.380 0.474 0.253 -0.070
angegeben. Die δmnloc entsprechen der Änderung des lokalen magnetischen Moments ei-
nes Atoms in der n-ten Nachbarschaftssphäre, wobei auch hier für die betrachteten Viel-
fachschichten mit tetragonaler Symmetrie die Nachbarschaftssphären zusätzlich lagenweise
aufgespalten werden. Die totale Änderung des magnetischen Moments des Defektclusters,
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welcher für fcc Volumen-Co und Cu sowie Co/Cu-Vielfachschichten aus 19 Atomen besteht,
wird mit 1mcl bezeichnet. Die unter Verwendung der verallgemeinerten LLOYDschen For-
mel (4.30) berechnete totale Änderung des magnetischen Moments des Defektsystems in
bezug auf den Wirtskristall wird durch 1m dargestellt.
G.2. Fe/Cr-Vielfachschichten
Lokale Zustandsdichte
Die lokalen, partiellen Zustandsdichten für 3d- und 4d-Übergangsmetalldefekte werden in
den Abbildungen G.12–G.19 dargestellt. Wie bereits erwähnt, zeigen Fe in Fe bzw. Cr in Cr
die Zustandsdichten der zugehörigen Wirtskristallatome (vergleiche Kapitel 6 auf Seite 108).
Die LDOS sind in den Abbildungen von links nach rechts entsprechend den Positionen der
Defekte in der Elementarzelle angeordnet, d. h. beginnend mit der zentralen Fe-Lage, über
die Fe- und Cr-Grenzflächenplätze bis zur zentralen Cr-Lage. Wie bereits ebenfalls im Ka-
pitel 7 angeführt, stimmen auch für dieses System die LDOS in den zentralen Lagen sehr
gut mit den LDOS der Defekte im Fe- bzw. Cr-Volumen mit gleicher Gitterkonstante über-
ein (für einen Vergleich siehe auch DRITTLER, STEFANOU, BLÜGEL, ZELLER und DEDE-
RICHS 1989, AKAI et al. 1985).
Für Co- und Ni-Defekte in der zentralen Fe-Lage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht wer-
den aufgrund des stärkeren elektrostatischen Potentials die LDOS der Majoritätselektronen
allmählich aufgefüllt. Darüberhinaus werden auch zunehmend mehr Minoritätszustände be-
setzt, um die zusätzliche Ladung aufnehmen zu können. Infolgedessen erhält man anstelle
des Minimums in der LDOS der Ni-Minoritätselektronen einen scharfen Peak knapp ober-
halb der FERMI-Energie. Im Vergleich mit den theoretischen Rechnungen von DRITTLER,
STEFANOU, BLÜGEL, ZELLER und DEDERICHS (1989), welche von der kleineren theoreti-
schen Gitterkonstante des Volumen-Fe ausgehen, zeigt sich eine Verschiebung dieses Peaks
zu höheren Energien. Dagegen ist die Majoritätszustandsdichte etwas zu niedrigeren Ener-
gien verschoben und insgesamt erhält man für einen Ni-Defekt ein größeres magnetisches
Moment. Die Aufweitung des Gitters führt also auch für die eingebrachten Defekte zu einer
stärkeren Ausprägung des atomaren Verhaltens.
Prinzipiell zeigen Cu-Defekte in der Fe-Schicht ein analoges Verhalten. Insgesamt ver-
schiebt sich jedoch spektrales Gewicht zu niedrigeren Energien, so daß der Peak in der LDOS
der Minoritätselektronen nun unterhalb der FERMI-Energie liegt und zudem nur gering aus-
gebildet ist. Auf dem Fe-Grenzflächenplatz zeigen Cu, Ni und Co eine im Vergleich zur zen-
tralen Fe-Lage weniger stark strukturierte LDOS. Darüberhinaus verschiebt sich der Peak in
der LDOS der Minoritätselektronen zu geringeren Energien.
Die d-Zustände des Zn-Defektes liegen bereits energetisch so tief, daß sie nur eine gerin-
ge Wechselwirkung mit dem d-Band der Fe-Schicht aufweisen und dadurch einen leicht ver-
breiterten Peak in der LDOS besitzen. Für Zn-Defekte in der Cr-Schicht gelten die gleichen
Aussagen. Allerdings ist hier die Lage des Peaks etwas zu höheren Energien verschoben.
Im Falle von Mn-, Cr- und V-Defekten ändert sich die Besetzung der Minoritätszustands-
dichte im Vergleich zu der von Fe in der zentralen Fe-Lage nur wenig. Der Haupteffekt für
diese Systeme mit Elektronenmangel ist die Verschiebung des oberen d-Peaks der LDOS der
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Majoritätselektronen zu unbesetzten Zuständen hin. Für Mn liegt der Peak knapp unterhalb
von EF . Für Cr- und V-Defekte bildet sich ein unbesetzter VBS oberhalb der FERMI-Energie
aus. Für Ti und Sc werden schließlich die LDOS in beiden Spinrichtungen zunehmend ent-
leert.
Auf dem Fe-Grenzflächenplatz zeigt sich auch für die Defekte am Anfang der 3d-Reihe
eine Verbreiterung der Strukturen der LDOS. Insbesondere werden die Majoritätszustände
etwas stärker besetzt, wodurch sich für Cr, V und Ti ein Peak in der LDOS bei E F aus-
bildet. Dies führt zu einem geringeren magnetischen Moment dieser Defekte auf dem Fe-
Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht.
Die frühen 3d-Übergangsmetalldefekte Sc, Ti, V und auch Mn weisen eine ähnliche
LDOS wie Cr in der zentralen Lage der Cr-Schicht auf. Insbesondere verschiebt sich der
für Cr mit antiferromagnetischer Ordnung typische kleine Peak in der LDOS der Majoritäts-
elektronen mit abnehmender Valenzladung immer mehr zur FERMI-Energie.
Ein Fe-Defekt in der zentralen Cr-Lage favorisiert leicht die parallele Ausrichtung zum
Moment der Cr-Lage. Der von der antiferromagnetischen Ordnung der Cr-Schicht herrüh-
rende kleine Peak in der LDOS der Majoritätselektronen wird von einem Peak an der FER-
MI-Energie, welcher aus der zunehmenden Besetzung der Majoritätszustände resultiert, fast
gänzlich überdeckt. Die LDOS der Minoritätselektronen stimmt von der Form mit der von
Cr überein, jedoch sind mehr Zustände besetzt.
Co und Ni bevorzugen eine antiparallele Ausrichtung des Defektmomentes in der mitt-
leren Cr-Lage, so daß nun die LDOS der Minoritätselektronen stärker besetzt ist und in der
Form der LDOS der Majoritätselektronen von Fe stark ähnelt. Es ist zu vermuten, daß sich
aufgrund der antiferromagnetischen Ordnung der Cr-Schicht und der zunehmenden Beset-
zung der Majoritätszustände ein Peak in der LDOS beider Spinrichtungen knapp unterhalb
von EF ausbildet. Ein Ni-Defekt in der zentralen Cr-Lage weist zudem einen Peak der LDOS
an der FERMI-Energie sowie einen Peak in der Mitte des d-Bandes auf. Deren Lage ver-
schiebt sich für Cu-Defekte zu niedrigeren Energien und die Breite des d-Bandes verringert
sich.
Die LDOS der 3d-Übergangsmetalldefekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz zeigen sowohl
einen deutlichen Einfluß der benachbarten Fe-Schicht als auch den der Cr-Schicht selber.
Für die frühen 3d-Übergangsmetalldefekte Sc, Ti und V ist die LDOS der Minoritätselek-
tronen fast ungeändert im Vergleich zur zentralen Lage. Dagegen sind die d-Zustände des
Majoritätsbandes etwas entleert und weniger stark strukturiert. Dies ist mit einem größeren
magnetischen Moment der Defekte auf dem Cr-Grenzflächenplatz verbunden, welches sich
wie die Atome in der Cr-Grenzflächenlage antiparallel zum Fe-Schichtmoment ausrichtet.
Dagegen bevorzugen die mittleren 3d-Übergangsmetalldefekte bis hin zum Cu eine paral-
lele Ausrichtung ihres magnetischen Momentes. Konsequenterweise sind die Zustände des
Majoritätsbandes stärker besetzt und die LDOS der Fe, Co, Ni und Cu-Defekte ähnelt mehr
der LDOS auf dem Fe-Grenzflächenplatz als der in der zentralen Cr-Lage der Fe9Cr7 (001)
Vielfachschicht.
Ähnlich wie in Co/Cu-Vielfachschichten unterscheiden sich die 4d- von den 3d-Über-
gangsmetalldefekten in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht durch eine stärkere Hybridisierung
mit den d-Bändern von Fe und Cr sowie durch kleinere Austauschintegrale, was zur Aus-
bildung geringerer magnetischer Momente führt (AKAI et al. 1985). Für alle 4d-Übergangs-
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Abbildung G.12: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.13: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cr-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.14: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.15: Lokale, partielle Zustandsdichten für 3d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cr-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.16: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.17: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cr-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil I).
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Abbildung G.18: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
in der Mitte der Fe-Schicht und auf dem Fe-Grenzflächenplatz der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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Abbildung G.19: Lokale, partielle Zustandsdichten für 4d-Übergangsmetalldefekte
auf dem Cr-Grenzflächenplatz und in der Mitte der Cr-Schicht der Fe9Cr7 (001) Viel-
fachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration (Teil II).
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metalldefekte in der Fe-Schicht der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht liegt die FERMI-Energie
relativ stabil in einem Minimum der Minoritätszustandsdichten. Durch die Entleerung der
Majoritätszustandsdichte am Defektplatz verschiebt sich für die frühen 4d-Übergangsme-
talldefekte der Peak an der oberen Bandkante zu unbesetzten Zuständen, so daß für Y, Zr,
Nb und Mo ein unbesetzter VBS vorliegt. Für Rh und Pd werden die Majoritätszustände zu-
nehmend aufgefüllt, das spektrale Gewicht verlagert sich zum Boden des d-Bandes und die
Breite des d-Bandes verringert sich. Die d-Zustände von Ag liegen bereits so tief, daß keine
Hybridisierung mit dem 3d-Band der Fe-Schicht auftritt.
4d-Übergangsmetalldefekte auf dem Fe-Grenzflächenplatz weisen eine zu geringeren
Energien verschobene aber von der Form her gleiche LDOS der Minoritätselektronen wie
in der zentralen Fe-Lage der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht auf. Jedoch zeigt sich auch in der
LDOS der Majoritätselektronen der 4d-Übergangsmetalldefekte auf dem Fe-Grenzflächen-
platz eine Verbreiterung der Strukturen und eine stärkere Besetzung der Zustände. Damit in
Verbindung steht die Ausbildung geringerer induzierter magnetischer Momente.
Die d-Zustände der Defekte am Ende der 4d-Reihe zeigen nur eine geringe Hybridisie-
rung mit dem 3d-Band der Cr-Schicht, so daß sich die LDOS von Ru bis Ag durch einen
ausgeprägten Peak an der unteren Bandkante und durch eine abnehmende Bandbreite aus-
zeichnet. Zusätzlich zu diesem Peak an der unteren Kante des 4d-Bandes weist Tc auch
eine stärkere Hybridisierung mit dem 3d-Band der Cr-Schicht auf. Darüberhinaus zeigen
die Defekte am Anfang der 4d-Reihe wiederum einen kleinen Peak in der LDOS der Ma-
joritätselektronen knapp unterhalb der FERMI-Energie, der aus der antiferromagnetischen
Ordnung der Cr-Schicht resultiert. Dieser verschwindet fast, sofern die Defekte auf dem
Cr-Grenzflächenplatz lokalisiert sind. Mo, welches zu Cr isoelektronisch ist, weist eine zur
LDOS in der zentralen Cr-Lage recht ähnliche Zustandsdichte auf. Die LDOS von Sc, Ti
und V unterscheiden sich davon nur durch eine geringere Besetzung der Zustandsdichten
in beiden Spinrichtungen. Auch auf dem Cr-Grenzflächenplatz ist eine Verbreiterung der
Strukturen der LDOS und ein starker Einfluß der benachbarten Fe-Schicht, zumindest für
die frühen 4d-Übergangsmetalldefekte, zu verzeichnen.
Lokale magnetische Momente
In den Abbildungen G.20 und G.21 werden die lokalen magnetischen Momente von 3d-
Übergangsmetalldefekten auf allen möglichen Positionen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht
in paralleler und antiparalleler magnetischer Konfiguration dargestellt, wobei ausgehend von
Gesamtenergierechnungen unter Verwendung der verallgemeinerten LLOYDschen Formel
auch der energetisch weniger bevorzugte Defektzustand in die Abbildung einbezogen ist.
Außerdem wird die berechnete Energiedifferenz in mRy des instabileren Defektzustandes
angegeben.
In Übereinstimmung mit den Aussagen von DRITTLER, STEFANOU, BLÜGEL, ZELLER
und DEDERICHS (1989) findet man in der Mitte der Fe-Schicht aufgrund des im Vergleich
zum Co größeren magnetischen Momentes nur eine kleines Gebiet zweier konkurrierender
Defektzustände, welches sich auf Mn beschränkt. Dabei wird die ferromagnetische Lösung
um geringe 1,7 mRy bevorzugt. Abgesehen vom Mn in der Mitte der Fe-Schicht werden
an keiner Position in der Fe-Schicht für einen der anderen 3d-Übergangsmetalldefekte zwei
Lösungen gefunden.
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Abbildung G.20: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten
in der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler magnetischer Konfiguration. Die
gestrichelten Balken entsprechen dem lokalen magnetischen Moment eines zweiten
möglichen Defektzustands, welcher jedoch um den gekennzeichneten Betrag in mRy
energetisch ungünstiger ist (Gesamtenergierechnung unter Verwendung der verallge-
meinerten LLOYDschen Formel).
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Abbildung G.21: Lokale magnetische Momente von 3d-Übergangsmetalldefekten in
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in antiparalleler magnetischer Konfiguration. Die
gestrichelten Balken entsprechen dem lokalen magnetischen Moment eines zwei-
ten möglichen Defektzustandes, welcher jedoch um den gekennzeichneten Betrag
in mRy energetisch ungünstiger ist (Gesamtenergierechnung unter Verwendung der
verallgemeinerten LLOYDschen Formel).
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Dies trifft insbesondere auch für den Cr-Grenzflächenplatz zu. Jedoch zeigt sich, daß Fe-
Defekte in der Mitte der Cr-Schicht sehr wohl einen zweiten Defektzustand mit geringerem
magnetischen Moment ausbilden können, welcher energetisch kaum verschieden ist. Dies
könnte in einem Wechselspiel zwischen dem Coulomb-Potential und dem Austauschpoten-
tial begründet sein, welches eine Realisierung eines Fe-Defektzustandes mit einem gerin-
gerem Unterschied der Zustandsdichten von Minoritäts- und Majoritätselektronen und der
damit verbundenen Verringerung des magnetischen Moments begünstigt.
Gleiches trifft auch für Co-Defekte in der Cr-Schicht zu, nur besitzt hier der zweite De-
fektzustand ein nahezu gleich großes magnetisches Moment und ist energetisch aufwendiger
zu realisieren. In der Mitte der Cr-Schicht liegt aber nur ein Co-Defektzustand mit antiparal-
leler Ausrichtung zum Moment der Cr-Lage vor.
Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente
In den folgenden Tabellen werden die Änderungen der Ladungen und magnetischen Mo-
mente um die Übergangsmetalldefekte in den Volumenmaterialien Fe und Cr sowie in den
Schichtmitten und auf den Grenzflächenplätzen der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralle-
ler magnetischer Konfiguration dargestellt. Dabei gelten die gleichen Erläuterungen wie bei
den Co/Cu-Systemen (siehe Seite 242).
Insbesondere entspricht der Lagenindex µ der in Abbildung G.11 auf Seite 242 dar-
gestellten Notation, da die Elementarzelle der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht ebenfalls aus
Tabelle G.7: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Fe (Gitterkonstante a = 5,50 a0).
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -5.518 -4.495 -3.378 -2.245 -1.119 0 1.106 2.191 3.195 4.027
1Q1 1 0.404 0.403 0.306 0.193 0.092 0 -0.104 -0.181 -0.182 -0.033
1Q2 1 0.166 0.125 0.090 0.064 0.035 0 -0.007 -0.014 -0.012 0.023
1Qcl -4.948 -3.967 -2.982 -1.989 -0.992 0 0.995 1.996 3.001 4.018
1Q -4.994 -3.814 -2.624 -1.450 -0.313 0 1.211 2.332 2.926 4.134
m0loc 1 -0.373 -0.801 -1.389 -1.987 -2.119 2.391 1.681 0.813 0.074 -0.108
δm1loc 1 -0.186 -0.182 -0.137 -0.090 -0.069 0 0.064 0.098 0.044 -0.011
δm2loc 1 -0.068 -0.054 -0.046 -0.044 -0.046 0 0.006 0.008 -0.014 -0.026
1mcl -4.661 -4.970 -5.153 -5.363 -5.338 0 -0.160 -0.742 -2.048 -2.746
1m -4.146 -4.396 -4.430 -4.470 -4.340 0 0.004 -0.489 -1.544 -2.283
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
1Q0 1 -5.769 -4.941 -3.933 -2.813 -1.628 -0.421 0.732 1.808 2.763
1Q1 1 0.645 0.789 0.790 0.699 0.547 0.370 0.233 0.164 0.207
1Q2 1 0.229 0.235 0.204 0.160 0.116 0.077 0.057 0.054 0.068
1Qcl -4.895 -3.918 -2.939 -1.955 -0.965 0.026 1.022 2.026 3.038
1Q -5.082 -4.024 -2.892 -1.758 -0.681 0.162 1.198 2.369 3.103
m0loc 1 -0.222 -0.446 -0.663 -0.750 -0.432 0.355 0.662 0.409 0.051
δm1loc 1 -0.213 -0.243 -0.244 -0.225 -0.158 -0.035 0.069 0.105 0.039
δm2loc 1 -0.050 -0.065 -0.064 -0.064 -0.067 -0.036 0.003 0.010 -0.012
1mcl -4.619 -5.173 -5.389 -5.326 -4.488 -2.531 -1.163 -1.080 -2.101
1m -3.905 -4.452 -4.600 -4.411 -3.580 -2.049 -0.868 -0.714 -1.562
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Tabelle G.8: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die Über-
gangsmetalldefekte in bcc Volumen-Cr mit antiferromagnetischer Ordnung (Gitter-
konstante a = 5,50 a0).
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -3.270 -2.254 -1.139 0 1.133 2.223 3.329 4.403 5.396 6.244
1Q1 2 0.214 0.209 0.116 0 -0.109 -0.178 -0.273 -0.335 -0.331 -0.184
1Q2 1 0.107 0.073 0.033 0 -0.028 -0.048 -0.062 -0.075 -0.067 -0.043
1Qcl -2.949 -1.972 -0.989 0 0.996 1.997 2.994 3.994 4.998 6.017
1Q -3.072 -2.050 -1.041 0 1.096 1.860 2.713 3.445 4.473 5.733
m0loc 1 -0.019 0.067 0.252 0.542 0.794 1.699 -1.200 -0.223 -0.045 -0.034
δm1loc 2 0.075 0.087 0.057 0 -0.033 0.073 -0.178 -0.073 -0.059 -0.111
δm2loc 1 -0.065 -0.061 -0.034 0 0.013 -0.022 0.025 -0.004 -0.009 0.001
1mcl -0.356 -0.144 -0.039 0 0.072 1.608 -3.016 -1.373 -1.114 -1.458
1m -0.393 -0.201 -0.078 0 0.106 1.284 -2.371 -1.117 -0.909 -1.148
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
1Q0 1 -3.507 -2.673 -1.670 -0.563 0.593 1.761 2.908 3.992 4.956
1Q1 2 0.463 0.593 0.591 0.502 0.375 0.242 0.124 0.055 0.082
1Q2 1 0.161 0.169 0.144 0.106 0.066 0.029 0.000 -0.011 0.007
1Qcl -2.883 -1.911 -0.936 0.045 1.034 2.032 3.033 4.036 5.044
1Q -3.304 -2.221 -1.181 -0.162 0.873 1.925 2.792 3.570 4.521
m0loc 1 -0.005 0.033 0.091 0.145 0.154 0.064 -0.165 -0.124 -0.029
δm1loc 2 0.119 0.114 0.096 0.072 0.054 0.022 -0.101 -0.093 -0.018
δm2loc 1 -0.070 -0.063 -0.044 -0.023 -0.011 -0.007 0.018 0.003 -0.025
1mcl -0.014 0.024 0.054 0.046 -0.022 -0.347 -1.408 -1.390 -0.867
1m -0.149 -0.086 -0.025 -0.005 -0.059 -0.330 -1.063 -1.090 -0.755
16 Basisatome besteht. Somit bedeuten µ = 1 der zentralen Fe-Lage, µ = 5 dem Fe-
Grenzflächenplatz, µ = 6 dem Cr-Grenzflächenplatz und µ = 9 der zentralen Cr-Lage.
Weiterhin besteht der verwendete Defektcluster für bcc Volumen-Fe und Cr sowie im Falle
der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht aus 15 Atomen.
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Tabelle G.9: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 3d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-Schicht (oberer Teil) und auf dem Fe-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 1 -5.546 -4.492 -3.369 -2.244 -1.078 0 1.093 2.164 3.168 4.000
1Q1 16 0.235 0.200 0.151 0.109 0.027 0 -0.026 -0.043 -0.054 0.019
2 0.211 0.208 0.156 0.098 0.041 0 -0.053 -0.092 -0.093 -0.015
1Q2 15 0.021 0.019 0.014 0.009 0.003 0 -0.004 -0.007 -0.007 -0.001
1 0.109 0.088 0.063 0.039 0.012 0 -0.014 -0.026 -0.016 0.007
3 0.027 0.019 0.013 0.009 0.001 0 -0.001 -0.002 -0.001 0.004
1Qcl -4.943 -3.958 -2.972 -1.980 -0.994 0 0.995 1.994 2.996 4.013
1Q -4.890 -3.843 -2.940 -2.043 -1.100 0 0.899 1.815 2.662 3.896
m0loc 1 -0.399 -0.849 -1.441 -2.007 1.592 2.391 1.676 0.809 0.057 -0.113
δm1loc 16 -0.056 -0.048 -0.036 -0.026 -0.007 0 0.006 0.010 0.013 -0.005
2 -0.185 -0.182 -0.140 -0.096 -0.062 0 0.051 0.077 0.025 -0.025
δm2loc 15 -0.007 -0.007 -0.004 -0.001 0.001 0 0.006 0.008 0.008 0.005
1 -0.073 -0.066 -0.065 -0.068 -0.024 0 -0.000 -0.002 -0.022 -0.034
3 -0.047 -0.026 -0.016 -0.011 -0.004 0 0.004 0.006 -0.012 -0.017
1mcl -4.102 -4.457 -4.821 -5.171 -1.173 0 -0.476 -1.227 -2.272 -2.771
1m -3.875 -4.171 -4.292 -4.366 -1.218 0 -0.182 -0.776 -1.734 -2.343
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 5 -5.529 -4.473 -3.345 -2.204 -1.086 0 1.093 2.175 3.159 3.998
1Q1 4 0.217 0.209 0.159 0.099 0.047 0 -0.052 -0.090 -0.087 -0.008
6 0.197 0.199 0.154 0.094 0.036 0 -0.039 -0.085 -0.084 -0.005
1Q2 3 0.025 0.020 0.015 0.010 0.004 0 -0.002 -0.004 -0.003 0.000
5 0.119 0.084 0.048 0.020 0.007 0 -0.010 -0.014 -0.003 0.012
7 0.027 0.017 0.009 0.004 0.002 0 -0.003 -0.003 -0.001 0.003
1Qcl -4.945 -3.945 -2.959 -1.977 -0.990 0 0.988 1.979 2.981 4.000
1Q -5.122 -4.067 -3.034 -1.994 -1.006 0 1.025 1.659 2.702 3.819
m0loc 5 -0.255 -0.345 -0.305 0.202 1.759 2.070 1.392 0.224 -0.071 -0.086
δm1loc 4 -0.239 -0.203 -0.137 -0.061 -0.016 0 0.031 0.024 -0.014 -0.083
6 0.044 0.212 0.271 0.163 -0.088 0 0.119 -0.161 -0.266 -0.222
δm2loc 3 0.022 0.021 0.008 -0.018 -0.032 0 0.014 -0.000 0.003 0.020
5 -0.094 -0.041 0.004 0.036 0.025 0 -0.009 -0.024 -0.054 -0.052
7 -0.016 -0.071 -0.094 -0.063 0.019 0 -0.046 0.024 0.051 0.030
1mcl -3.477 -2.594 -1.908 -1.397 -0.641 0 -0.144 -2.463 -3.421 -3.532
1m -3.213 -2.532 -1.931 -1.398 -0.575 0 -0.217 -2.045 -2.940 -3.113
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Tabelle G.10: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 3d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht (oberer Teil) und auf dem Cr-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 9 -3.328 -2.265 -1.134 0 1.118 2.201 3.291 4.352 5.344 6.193
1Q1 8 0.126 0.112 0.059 0 -0.051 -0.085 -0.134 -0.159 -0.160 -0.089
10 0.108 0.103 0.056 0 -0.053 -0.090 -0.135 -0.164 -0.164 -0.093
1Q2 7 0.017 0.012 0.006 0 -0.005 -0.010 -0.011 -0.015 -0.013 -0.008
9 0.085 0.056 0.025 0 -0.021 -0.035 -0.039 -0.048 -0.039 -0.021
11 0.022 0.013 0.005 0 -0.004 -0.006 -0.008 -0.009 -0.008 -0.004
1Qcl -2.971 -1.970 -0.983 0 0.983 1.975 2.964 3.958 4.961 5.979
1Q -3.096 -2.046 -1.020 0 1.035 1.847 2.606 3.406 4.368 5.643
m0loc 9 -0.010 0.128 0.375 -0.686 0.951 1.563 -1.247 -0.442 -0.076 -0.045
δm1loc 8 0.093 0.112 0.064 0 -0.021 0.060 -0.165 -0.134 -0.115 -0.153
10 0.090 0.102 0.060 0 -0.027 0.054 -0.162 -0.136 -0.084 -0.123
δm2loc 7 -0.062 -0.057 -0.026 0 -0.003 -0.037 0.010 -0.004 0.008 0.015
9 -0.053 -0.049 -0.024 0 -0.000 -0.032 0.005 -0.008 -0.007 0.003
11 -0.061 -0.055 -0.025 0 -0.002 -0.038 0.007 -0.009 -0.013 -0.004
1mcl -0.315 -0.024 0.023 0 0.052 1.116 -3.218 -2.270 -1.607 -1.827
1m -0.427 -0.144 -0.029 0 0.045 0.805 -2.574 -1.844 -1.364 -1.526
µ Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
1Q0 6 -3.318 -2.263 -1.136 0 1.130 2.211 3.301 4.375 5.367 6.208
1Q1 5 0.136 0.123 0.066 0 -0.060 -0.102 -0.151 -0.178 -0.174 -0.094
7 0.115 0.110 0.060 0 -0.056 -0.088 -0.130 -0.166 -0.165 -0.091
1Q2 4 0.010 0.007 0.003 0 -0.006 -0.010 -0.011 -0.014 -0.015 -0.011
6 0.066 0.042 0.018 0 -0.017 -0.028 -0.038 -0.052 -0.050 -0.034
8 0.024 0.014 0.006 0 -0.004 -0.006 -0.008 -0.010 -0.008 -0.003
1Qcl -2.968 -1.968 -0.983 0 0.987 1.976 2.963 3.956 4.956 5.975
1Q -3.174 -2.086 -1.028 0 0.708 1.655 2.734 3.454 4.451 5.651
m0loc 6 -0.137 -0.316 -0.556 0.702 1.254 2.109 1.536 0.512 0.036 -0.019
δm1loc 5 -0.204 -0.160 -0.082 0 0.052 0.083 0.137 0.104 0.057 -0.009
7 -0.052 -0.052 -0.025 0 -0.097 0.007 0.153 0.107 0.042 0.034
δm2loc 4 0.041 0.035 0.020 0 -0.004 0.032 0.034 0.031 0.035 0.044
6 -0.048 -0.026 -0.017 0 0.046 -0.013 -0.061 -0.070 -0.092 -0.076
8 0.058 0.052 0.025 0 0.018 0.005 -0.028 -0.018 0.003 0.034
1mcl -0.571 -0.495 -0.320 0 1.962 3.141 3.142 1.777 0.789 0.542
1m -0.432 -0.382 -0.244 0 1.654 2.709 2.634 1.529 0.690 0.451
264
G.2. Fe/Cr-Vielfachschichten
Tabelle G.11: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 4d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Fe-Schicht (oberer Teil) und auf dem Fe-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 1 -5.848 -4.961 -3.911 -2.775 -1.587 -0.394 0.739 1.798 2.749
1Q1 16 0.425 0.423 0.382 0.321 0.245 0.172 0.129 0.120 0.133
2 0.340 0.409 0.403 0.352 0.272 0.185 0.118 0.085 0.108
1Q2 15 0.031 0.037 0.035 0.030 0.022 0.014 0.009 0.006 0.008
1 0.123 0.150 0.139 0.112 0.080 0.047 0.025 0.013 0.029
3 0.039 0.037 0.030 0.023 0.016 0.011 0.009 0.008 0.010
1Qcl -4.890 -3.904 -2.921 -1.937 -0.951 0.036 1.028 2.030 3.038
1Q -5.339 -4.171 -3.142 -2.182 -1.212 -0.276 0.742 1.803 2.776
m0loc 1 -0.230 -0.485 -0.716 -0.769 -0.356 0.393 0.658 0.400 0.037
δm1loc 16 -0.102 -0.101 -0.091 -0.077 -0.059 -0.041 -0.031 -0.029 -0.032
2 -0.221 -0.250 -0.247 -0.220 -0.139 -0.022 0.062 0.083 0.014
δm2loc 15 -0.007 -0.013 -0.013 -0.011 -0.007 -0.003 0.000 0.003 0.001
1 -0.055 -0.082 -0.091 -0.096 -0.087 -0.039 -0.004 -0.001 -0.022
3 -0.029 -0.037 -0.029 -0.020 -0.017 -0.010 0.000 0.004 -0.012
1mcl -4.169 -4.658 -4.866 -4.763 -3.912 -2.421 -1.626 -1.771 -2.527
1m -3.557 -4.171 -4.344 -4.100 -3.224 -1.925 -1.068 -1.066 -1.825
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 5 -5.833 -4.927 -3.870 -2.737 -1.574 -0.412 0.716 1.789 2.735
1Q1 4 0.338 0.401 0.391 0.340 0.267 0.190 0.127 0.090 0.108
6 0.321 0.391 0.389 0.342 0.274 0.204 0.147 0.103 0.119
1Q2 3 0.036 0.038 0.034 0.029 0.024 0.018 0.013 0.010 0.011
5 0.170 0.159 0.127 0.092 0.062 0.039 0.026 0.027 0.048
7 0.042 0.036 0.027 0.019 0.013 0.008 0.005 0.006 0.011
1Qcl -4.927 -3.901 -2.902 -1.915 -0.934 0.047 1.033 2.026 3.031
1Q -5.299 -4.233 -3.169 -2.092 -1.007 0.034 1.009 1.784 2.804
m0loc 5 -0.169 -0.212 -0.185 -0.076 0.107 0.332 0.368 0.072 -0.055
δm1loc 4 -0.309 -0.279 -0.212 -0.127 -0.042 0.028 0.056 0.028 -0.026
6 0.066 0.221 0.294 0.264 0.178 0.114 0.078 -0.159 -0.239
δm2loc 3 0.049 0.023 0.000 -0.024 -0.048 -0.053 -0.030 -0.018 -0.009
5 -0.095 -0.069 -0.023 0.016 0.036 0.031 0.008 -0.022 -0.056
7 -0.008 -0.075 -0.107 -0.102 -0.080 -0.063 -0.050 0.022 0.042
1mcl -3.547 -2.844 -2.124 -1.660 -1.402 -1.163 -1.218 -2.606 -3.374
1m -3.106 -2.637 -2.058 -1.598 -1.273 -1.010 -1.056 -2.137 -2.880
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Tabelle G.12: Änderungen der Ladungen und magnetischen Momente um die 4d-
Übergangsmetalldefekte in der Mitte der Cr-Schicht (oberer Teil) und auf dem Cr-
Grenzflächenplatz (unterer Teil) der Fe9Cr7 (001) Vielfachschicht in paralleler ma-
gnetischer Konfiguration.
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 9 -3.623 -2.713 -1.658 -0.531 0.620 1.769 2.895 3.962 4.922
1Q1 8 0.247 0.304 0.292 0.242 0.176 0.110 0.054 0.026 0.039
10 0.228 0.292 0.288 0.243 0.181 0.116 0.058 0.025 0.038
1Q2 7 0.031 0.031 0.027 0.020 0.013 0.006 0.001 -0.002 0.001
9 0.130 0.127 0.103 0.072 0.043 0.017 -0.000 -0.007 0.010
11 0.035 0.031 0.023 0.016 0.010 0.005 0.002 0.000 0.003
1Qcl -2.952 -1.927 -0.926 0.062 1.043 2.024 3.010 4.005 5.012
1Q -3.330 -2.186 -1.119 -0.106 0.897 1.879 2.678 3.484 4.413
m0loc 9 0.004 0.065 0.140 0.198 0.192 0.068 -0.191 -0.181 -0.052
δm1loc 8 0.077 0.115 0.104 0.083 0.070 0.044 -0.078 -0.115 -0.075
10 0.144 0.135 0.109 0.083 0.066 0.029 -0.096 -0.128 -0.050
δm2loc 7 -0.046 -0.049 -0.034 -0.021 -0.024 -0.033 -0.013 -0.013 -0.015
9 -0.037 -0.040 -0.028 -0.017 -0.016 -0.023 -0.006 -0.012 -0.026
11 -0.058 -0.049 -0.031 -0.018 -0.020 -0.029 -0.009 -0.013 -0.032
1mcl -0.068 0.101 0.112 0.053 -0.072 -0.494 -1.633 -1.927 -1.407
1m -0.172 -0.012 0.045 0.014 -0.121 -0.508 -1.322 -1.577 -1.260
µ Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag
1Q0 6 -3.612 -2.715 -1.664 -0.533 0.633 1.799 2.928 3.998 4.953
1Q1 5 0.255 0.317 0.303 0.245 0.163 0.083 0.022 -0.003 0.017
7 0.237 0.303 0.297 0.246 0.176 0.105 0.049 0.017 0.033
1Q2 4 0.021 0.024 0.021 0.017 0.013 0.008 0.002 -0.002 -0.001
6 0.116 0.115 0.095 0.072 0.049 0.026 0.007 -0.008 0.001
8 0.038 0.033 0.024 0.015 0.009 0.003 -0.000 -0.001 0.004
1Qcl -2.946 -1.923 -0.924 0.063 1.043 2.024 3.008 4.002 5.007
1Q -3.304 -2.210 -1.156 -0.147 0.795 1.710 2.687 3.534 4.524
m0loc 6 -0.084 -0.170 -0.246 -0.238 -0.047 0.282 0.440 0.206 0.022
δm1loc 5 -0.258 -0.233 -0.176 -0.090 0.019 0.112 0.150 0.102 0.037
7 -0.078 -0.073 -0.075 -0.083 -0.076 0.003 0.129 0.096 0.011
δm2loc 4 0.051 0.032 0.014 -0.010 -0.034 -0.032 0.001 0.020 0.029
6 -0.051 -0.033 -0.006 0.033 0.071 0.052 -0.006 -0.036 -0.058
8 0.055 0.043 0.031 0.017 -0.000 -0.031 -0.057 -0.027 0.012
1mcl -0.841 -0.763 -0.538 -0.105 0.662 1.575 2.162 1.534 0.708
1m -0.540 -0.533 -0.370 -0.025 0.572 1.282 1.748 1.329 0.665
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